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Введение. НЕКОТОРЫЕ АСПЕКТЫ ИЗУЧЕНИЯ 
СТРУТУРЫ ЦЕМЕНТИТА В УГЛЕРОДИСТЫХ 
СТАЛЯХ 
В.М. Счастливцев
ФГБУН Институт физики металлов им. М.Н. Михеева УрО РАН,
schastliv@imp.uran.ru
Структура цементита 
также неисчерпаема, 
как и атом…
Цементит, он же карбид железа Fe3C или тэта-карбид железа, яв-
ляется одной из основных структурных составляющих углеродистых и 
низколегированных сталей. Его количество в сталях зависит от содер-
жания в них углерода. При температурах ниже 7270 С в структуре этих 
сталей содержится только феррит и цементит. Растворимость углерода 
в феррите весьма невелика. Так при 7270 С она составляет 0,0218 %, 
но уже при 6500 она падает до 0,010 %, а при 4000 С составляет менее 
0, 001 %. Если пренебречь теми атомами углерода, которые могут нахо-
диться в дефектах кристаллической решетки феррита, то в сталях при 
комнатной температуре практически весь углерод будет сосредоточен 
в цементите. 
Количество цементита в разных сталях может существенно раз-
личаться, так как оно зависит от содержания углерода. Так в малоугле-
родистых сталях, таких как сталь 05кп (она содержит около 05 % С) 
или сталь 08 (она содержит около 0,08 % С) его количество составляет 
всего 1-3 %. Но в стали 70, содержащей около 0,7 % С, его количество 
достигает 10 %. В высокоуглеродистых сталях цементита ещё больше. 
Так в стали У13 (около 1,3 % С) содержится уже 20 % цементита, а 
в сплаве железа с 2,0 % С, который согласно равновесной диаграмме 
Fe-C ещё относится к сталям, в структуре наблюдается около 30 % це-
ментита. В белых чугунах количество цементита ещё больше. Так в 
эвтектическом чугуне с содержанием углерода 4,3 %, количество це-
ментита в структуре превышает 60 %. 
Можно задаться вопросом, много ли цементита существует в при-
роде и стоит ли заниматься изучением его структуры, поскольку цемен-
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тит не является стабильным соединением и в равновесной системе Fe-C 
его нет? В ней углерод присутствует в виде графита. Из статистических 
данных известно, что в XXI веке в мире за год выплавляют от 1,3 до 1,5 
миллиардов тонн железных сплавов. Только в России за год выплавля-
ется более 50 миллионов тонн стали. Конечно, значительную часть со-
ставляют низкоуглеродистые, свариваемые стали, в которых содержание 
цементита невелико. Но для рельс, рельсовых скреплений, арматуры и 
многих других изделий используются стали, содержащие заметное ко-
личество цементита. Можно грубо оценить, что только в России за год 
создается более одного миллиона тонн цементита. Так как стальные из-
делия могут служить десятки лет, а кроме них имеются изделия из бело-
го чугуна, то количество цементита в России превышает десяток милли-
онов тонн. Так что изучение особенностей структуры цементита имеет 
смысл. При этом можно изучать различные его аспекты: морфологию 
выделяющихся или уже существующих кристаллов, химический состав 
карбида, точный тип кристаллической решетки цементита и дефекты в 
ней. Все эти аспекты важны и требуют обсуждения. 
Несмотря на кажущуюся простоту его химического состава, и типа 
кристаллической структуры, цементит таит в себе много загадок, тре-
бующих повышенного внимания при его изучении. Вначале рассмо-
трим химический состав цементита в сталях. Отметим, что общеиз-
вестная формула цементита, Fe3C, практически редко когда в точности 
реализуется на практике. Она соответствует составу цементита только 
в модельных сплавах чистого железа и углерода, а в промышленных 
сталях может заметно отличаться от этого состава. 
Таблица. 
Наблюдаемая и расчетная интенсивность некоторых сильных 
неучтенных линий цементита, [1]. 
№ режима (hkl) Интенсивность 
наблюдаемая
Интенсивность 
расчетная
1 103 114,3 167,2
2 006 93,0 116,5
3  021  53,0 70,0
4 022 73,0 123,9
5 023 51,3  73,3 
6 043 104,2 120,2
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Хотя железо и является карбидообразующим элементом, но не са-
мым активным среди переходных металлов, часто присутствующих в 
составе сталей либо как примесь, либо как легирующий элемент. Если 
расположить эти металлы в порядке убывания их склонности к образова-
нию карбидов, то получится следующий ряд (в скобках указан их номер 
в таблице Менделеева): Ti – титан (22), V - ванадий (23), Cr - хром (24), 
Mn - марганец (25), Fe - железо (26), Co - кобальт (27), Ni - никель (28). 
Если титан и ванадий всегда образуют карбиды типа TiC и VC, 
то хром и марганец могут образовывать карбиды нескольких типов, 
а никель практически не образует карбидов. Карбиды цементитного 
типа M3C образуют только три элемента из этого списка: марганец, 
железо и кобальт, причем марганец является более сильным карбидо-
образующим элементом, чем железо. Именно поэтому в сплавах, в ко-
торых присутствуют железо и марганец, а это практически все марки 
сталей, в состав карбидов типа M3C, наряду с железом, будет входить 
и марганец, то есть, строго говоря, их химический состав будет типа 
(Fe,Mn)3C. Кобальт тоже может образовывать карбиды типа Co3C, по-
этому даже некоторое количество кобальта также может содержаться 
в составе цементита. Несмотря на то, что хром образует карбиды ино-
го типа, в сталях хром, как карбидообразующий элемент, также может 
частично, до 20 %, входить в состав карбида М3С. Именно поэтому в 
сталях, строго говоря, цементит по химическому составу почти всегда 
отличается от состава Fe3C. 
Этому явлению способствует то обстоятельство, что параметры 
решетки карбидов марганца, железа и кобальта весьма близки, так что 
замена атомов одного из этих элементов другим не приводит к значи-
тельному искажению решетки карбида М3С. Так параметры решетки (в 
ангстремах) у карбидов марганца, железа и кобальта следующие: 
Mn3C a = 4,530 Fe3C a = 4,524 Co3C a = 4,432
 b = 5,080         b = 5,088           b = 5,103 
 c = 6,772         c = 6,744            c = 6,244 
Возможно, именно поэтому в знаменитой статье E.J. Fasiska [1], 
в которой на рентгенограмме было получено более 1000 рефлексов и 
измерена интенсивность 780 рефлексов от монокристалла цементита, 
в качестве монокристалла цементита был образец (Fe2,7 Mn0,3)C. Затем, 
исключив еще 220 рефлексов, интенсивность которых была измерена 
только по высоте пиков, а не по их площади, были рассмотрены остав-
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шиеся 550 рефлексов, у которых была измерена интегральная интен-
сивность. Рассчитанная по этим данным кристаллическая структура 
цементита хорошо согласовывалась с более ранними данными, о том, 
что цементит имеет орторомбическую решетку, относящуюся к про-
странственной группе Pnma. 
Но и эта великолепная работа не была свободна от недостатков. 
К сожалению, в ней из рассмотрения были исключены также шесть 
сильных рефлексов, экспериментально наблюдаемые интенсивности 
которых более чем на 30 % отличались от расчетных (см. таблицу). 
Из данных таблицы видно, что среди неучтенных рефлексов оказался 
и интенсивный рефлекс от плоскости (103) цементита, что, конечно, 
не может не вызвать удивления. Еще большее удивление вызовет со-
став исключенных рефлексов, если мы рассмотрим какое положение 
занимают эти плоскости цементита относительно плоскостей феррита 
в сталях при эвтектоидном (перлитном) превращении. Так при выпол-
нении ориентационных отношений Багаряцкого, очень часто реализу-
ющихся при этих превращениях, плоскость (006), то есть плоскость 
(001)ц ориентирована параллельно плоскости (211)ф. Отметим также, 
что следующие упомянутые плоскости цементита также располагают-
ся весьма примечательно: 
(103)ц почти параллельна (110)ф, 
(022)ц почти параллельна (011)ф
(021)ц почти параллельна (211)ф
Весьма вероятно, что исключение этих плоскостей из рассмотре-
ния структуры цементита, образующегося в сталях не является слу-
чайным. Отличие расчетной и наблюдаемой интенсивности отражений 
от этих плоскостей могло быть связано с наличием дефектов в этих 
плоскостях цементита, наиболее когерентно связанных с плотно упако-
ванными плоскостями феррита, Но в работе [1] возможность наличия 
дефектов в кристаллической решетке цементита не рассматривалось. В 
настоящее время рассмотрение дефектов кристаллического строения 
цементита является актуальной задачей, поскольку её решение может 
объяснить некоторые наблюдаемые особенности поведения цементита. 
При этом важным может оказаться и то обстоятельство, имеют ли кри-
сталлы цементита в данный момент форму тонких пластин или гранул.
Так при электронной дифракции часто наблюдаются рефлексы це-
ментита типа h00, 0k0 или 00l с нечетными значениями h, k, l. Иногда их 
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появление объясняли появлением двойной дифракции, но существует 
точка зрения, что это связано с изменением положения атомов углерода 
в решетке цементита. В настоящее время имеются методики, позволя-
ющие определить ближайшее окружение атомов. К таким локальным 
методам относится, например, метод мессбауровской или ЯГР спектро-
скопии. В наших работах [2, 3] было установлено, что спектр цементи-
та в углеродистых сталях существенно изменяется после длительной 
выдержке при температурах, лежащих ниже точки А1 сталей, то есть 
в двухфазном феррит-цементитном состоянии. Эти данные свидетель-
ствуют о том, что при таких выдержках в цементите сталей происхо-
дят какие-то изменения структуры, не различимые при традиционных 
методах изучения структуры, возможно связанные с появлением или 
развитием дефектов кристаллической решетки цементита, а возможно 
и с изменением положения атомов углерода в решетке цементита. Тре-
буют более тонкие методы изучения структуры, чтобы определить эти 
изменения. Некоторые сведения о таких изменениях уже были получе-
ны в работе [4], но подобные исследования хотелось бы продолжить. 
Можно надеться, что применение более тонких методов исследования 
атомно-кристаллической структуры цементита позволит найти и опре-
делить те её изменения, которые ответственны за изменения спектра 
цементита при длительных выдержках. Естественно, теоретическое 
рассмотрение появления возможных дефектов в кристаллической ре-
шетке цементита, их стабильность и прочие нюансы структуры долж-
ны помочь в решении этой задачи. 

ЧАСТЬ I
ТЕОРЕТИЧЕСКИЕ ПРЕДСТАВЛЕНИЯ О 
СТРУКТУРЕ ЦЕМЕНТИТА
Глава 1. AB INITIO МОДЕЛИРОВАНИЕ 
СВОЙСТВ  ЦЕМЕНТИТА, ВЛИЯНИЕ ПРИМЕСЕЙ И 
ВАКАНСИЙ 
Н.И.Медведева
ФГБУН Институт химии твердого тела УрО РАН,
medvedeva@ihim.uran.ru
В настоящее время, теоретическое моделирование рассматривает-
ся как эффективный способ дизайна новых сплавов с улучшенными 
характеристиками. Использование современных подходов компью-
терного материаловедения, основанных на высокоточных численных 
методах квантовой теории конденсированного состояния вещества, по-
зволяет объяснить микроскопический механизм наблюдаемых экспе-
риментально свойств, а также предсказать влияние различных дефек-
тов (примеси, вакансии, дефекты упаковки) на упругие, электронные и 
магнитные свойства. Поскольку современные углеродистые стали яв-
ляются многокомпонентными, то использование компьютерного моде-
лирования является плодотворным для решения проблем фазовой ста-
бильности, предпочтительного распределения примесей между фазами 
и выяснения фундаментальных механизмов деформации. Кроме того, 
разработка новых сплавов невозможна без глубокого понимания при-
роды свойств на электронном уровне, поэтому развитие и применение 
неэмпирических методов теории твердого тела, позволяющих в единой 
схеме анализировать структурные, электронные, термодинамические и 
механические свойства является актуальным. В этой главе будет рас-
смотрено применение методов теории функционала электронной плот-
ности к исследованию структурных и электронных свойств цементита, 
а также к прогнозированию локализации примесей и их влияния на 
стабильность.
1.1. ЭЛЕКТРОННАЯ СТРУКТУРА, СТАбИЛЬНОСТЬ, 
МАГНИТНЫЕ И УПРУГИЕ СВОЙСТВА ЦЕМЕНТИТА
Электронная структура и свойства цементита исследовались не-
эмпирическими методами линеаризованных muffin-tin орбиталей в 
приближении перекрывающихся сфер LMTO-ASA [1,2] и его полно-
111.1. Электронная структура, стабильность, магнитные
потенциальной версии FLMTO [3,4], полнопотенциальным методом 
присоединенных плоских волн FLAPW [5,6], а также псевдопотен-
циальными методами с использованием пакетов CASTEP [7] и VASP 
(Vienna Ab initio Simulation Package) [например, 8-15]. Проведенные рас-
четы позволили получить равновесные структурные параметры цемен-
тита, энтальпию образования, магнитные моменты на атомах железа, а 
также предсказать параметр электрон-фононной связи и электронную 
теплоемкость, рентгеновские эмиссионные спектры, исследовать точеч-
ные дефекты и диффузию, свойства поверхности и упругие свойства. 
Структурные свойства. Цементит имеет орторомбическую ре-
шетку (пространственная группа Pnma, [16]) и содержит 16 атомов в 
элементарной ячейке (Рис.1.1). В структуре присутствует два типа по-
зиций атомов железа. Четыре атома Fe1 находятся в особой (special) 
позиции Fes (4c) с координатами (x2; 1/4; z2), (-z2; 3/4; -z2), (1/2-x2; 
3/4; 1/2+z2), (1/2+x1; 1/4; 1/2-z2), а восемь атомов Fe2 - в общей (general) 
позиции Feg(8d) с координа-
тами (x3; y3; z3), (-x3; -y3; 
-z3), (1/2+x3; 1/2-y3; 1/2-z3), 
(1/2-x3; 1/2+y3; 1/2+z3), (-x3; 
1/2+y3; -z3), (x3; 1/2-y3; z3), 
(1/2-x3; -y3; 1/2+z3), (1/2+x3; 
y3; 1/2-z3). Четыре атома 
углерода находятся в призма-
тических порах с координата-
ми: (x1; 1/4; z1), (-x1; 3/4; -z1), 
(1/2-x1; 3/4; 1/2+z1), (1/2+x1; 
1/4; 1/2-z1). При таком рас-
положении атомов углерода, 
структура цементита может 
быть представлена в виде 
совокупности трехгранных 
призм, образующих слои, па-
раллельные плоскости (001), 
что приводит к значительной 
анизотропии свойств Fe3C. Атомы железа плотно упакованы, среднее рас-
стояния Fe-Fe в цементите (2.61 Å) и γ-Fe (2.58 Å) близки, а атомы углеро-
да окружены шестью атомами железа на расстояниях 1.99 – 2.04 Å. 
Рис.1.1. Элементарная ячейка цементита.
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Хорошее соответствие между рассчитанными и эксперименталь-
ными значениями параметров решетки и координат атомов в Fe3C пока-
зано в Табл.1.1. Теоретические расчеты предсказывают чуть меньшие 
значения параметров решетки a, b и c (меньший объем), что обуслов-
лено как приближениями для обменно-корреляционного функционала, 
так и температурными эффектами (экспериментальные и теоретиче-
ские значения приведены для 298 К и 0 К, соответственно).
Таблица 1.1. 
Параметры решетки (Å) и координаты атомов в Fe3C: 
теория и эксперимент 
FLAPW, 
[5]
VASP,
USPP,
[9]
VASP,
PAW,
[10]
VASP,
PAW,
[15]
Exp [17] Exp [18] 
a 5.0670 5.06 5.058 5.032 5.089 5.082
b 6.7140 6.74 6.703 6.708 6.743 6.733
c 4.5130 4.51 4.506 4.477 4.523 4.521
x1 0.890 0.877 0.8756 0.876 0.890 0.8942
z1 0.450 0.440 0.4402 0.438 0.450 0.4503
x2 0.036 0.038 0.0362 0.035 0.036 0.0336
z2 0.852 0.837 0.8360 0.837 0.850 0.8409
x3 0.186 0.176 0.1766 0.176 0.186 0.1841
y3 0.063 0.068 0.0678 0.068 0.063 0.0571
z3 0.328 0.332 0.3326 0.332 0.328 0.3329
Как показано для многих бинарных карбидов 3d-переходных ме-
таллов, неэмпирические методы корректно предсказывают энтальпию 
образования и позволяют предсказать последовательность выделения 
карбидных фаз (например, [15,16,19-22]). Энтальпия образования Fe3C 
обычно рассчитывается относительно ОЦК Fe и графита как разность 
полных энергий ∆Hf0= Etot(Fe3C) − [3Etot (Fe) + E(C)], где E(Fe) и E(C) - 
энергии ОЦК Fe и графита, приведенные на один атом. В ряде работ 
[15,21] для E(C) использовалось значение полной энергии алмаза, скор-
ректированное на энергию - 17 мэВ/С, поскольку в рамках DFT с ис-
пользованием стандартных обменно-корреляционных потенциалов не 
удается правильно описать Ван-дер-Ваальсовские силы и воспроизвести 
точно межплоскостные расстояния и энергию связи графита. Расчеты, 
проведенные при T = 0 K, P = 0 Па и без учета энергии нулевых колебаний 
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(zero-point vibration energy, ZPVE) предсказывают малые положительные 
значения ∆Hf0, подтверждая метастабильность цементита. В различных 
вычислительных схемах получены приблизительно одинаковые энталь-
пии образования: 18.3 мэВ/атом [6], 16 мэВ/атом[15], 20.6 мэВ/атом [21], 
и только в [9] предсказано отрицательное значение -22 мэВ/атом. 
Использование для  E(C) значения энергии графита, полученной в 
DFT расчетах (без поправки), приводит к более высоким значениям 
∆Hf0 ~ 50 мэВ/атом [10]. На основе расчетов энергии когезии [3] оценены 
вклады отдельных межатомных связей в Fe3C: наиболее сильными явля-
ются связи Fe-Fe (они определяют ~ 62% энергии когезии), связи Fe-С в 
полтора раза слабее, а связь С-С крайне мала (вклад менее 1%).
Моделирование температурной зависимости энтальпии обра-
зования имеет особую важность для установления механизма об-
разования и стабильности цементита. Теоретическая теплоемкость 
при постоянном давлении рассчитана в [23] как сумма вкладов за 
счет колебаний решетки, электронных и магнитных возбуждений 
C(V, T) = Cvib(V, T)+Cel(V, T)+Cmag(V, T). Первые два вклада рассчитаны 
с использованием пакета VASP, а магнитная теплоемкость – квантовым 
спиновым методом Монте-Карло, где эффективный параметр обменно-
го взаимодействия между ближайшими соседями определен на основе 
экспериментальной температуры Кюри.
Рис.1.2 Температурные зависимости (а) теплоемкости при постоянном дав-
лении и (б) энтальпии образования ∆Hf, в сравнении с экспериментальными и 
теоретическими данными [23]. 
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Как показано на рис.1.2, проведенные по такой схеме расчеты 
хорошо воспроизводят экспериментальное поведение теплоемкости - 
резкое возрастание при повышении температуры до 500 К и медленное 
изменение при более высоких температурах. Эти термодинамические 
расчеты [23] предсказывают ∆Hf равные +23.5 кДж/моль при 0 K и 
+27.0 кДж/моль при 298.15 K, а в рамках DFT (Т=0 К и без учета энергии 
нулевых колебаний) получены значения +18 кДж/моль  и +8 кДж/моль 
относительно графита и скорректированного значения энергии алмаза, 
соответственно. Рассчитанная кривая энтальпии образования (рис.1.2) 
показывает, что стабильность цементита должна повышаться при тем-
пературе выше 1000 К, но даже при высоких температурах ∆Hf> 0. 
Аналогичные вычисления с использованием ab initio метода (VASP) и 
спинового квантового метода Монте-Карло [24], однако, предсказыва-
ют ∆Hf< 0 при температуре выше 700ºС, (рис.1.3).
Рис.1.3. Энтальпия образования Fe3C относительно ОЦК Fe и С 
(структура алмаза) [24].
Ab initio расчеты показали [например, 15,19,21,22,25], что все кар-
биды железа являются нестабильными при T = 0 K и P = 0 Па относи-
тельно простых составляющих фаз (ОЦК Fe и графит). Карбиды желе-
за Fe3C, Fe23C6, χ-Fe5C2, ο-Fe7C3 и η-Fe2C имеют примерно одинаковую 
положительную энтальпию образования ~ 0.20 мэВ/атом [25], однако 
наиболее часто наблюдается цементит. Исследование температурной 
зависимости энтальпии образования цементита относительно η-Fe2C 
(наиболее стабильный карбид при T = 0 K) позволило объяснить [25], 
почему цементит является преобладающим карбидом в углеродистых 
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сталях. Для того чтобы установить температурно-зависимую стабиль-
ность Fe3C относительно η-Fe2C и ОЦК Fe, для всех трех фаз были 
рассчитаны энергии Гиббса Gtotal с учетом вкладов колебаний решетки 
(Gvibr) и магнитного упорядочения (Gmag). 
Для каждой фазы предсказано изменение удельной теплоемкости 
и магнитного вклада, рассчитанных из фононных спектров и в предпо-
ложении магнитного поведения Кюри-Вейса, соответственно. Измене-
ние ΔGtotal для Fe3C относительно η-Fe2C и ОЦК Fe (Рис. 1.4) полностью 
определяется поведением ΔGmag и ΔGvibr, которые резко понижаются 
при температуре выше 400 К.
Рис.1.4. Разница свободных энергий ΔGtotal Fe3C относительно η-Fe2C и ОЦК 
Fe (сплошная черная линия). Магнитный вклад ΔGmag показан пунктирной 
линией, а вклад колебаний решетки ΔGvibr –штрихпунктирной линией [25].
Эти расчеты показали, что карбид η-Fe2C должен быть стабильнее 
при низких температурах, а цементит при температурах выше 330 K. Это 
позволило предположить [25] два сценария образования цементита: (1) 
первоначально образуется η-Fe2C, а при повышении температуры ста-
бильность цементита возрастает сильнее и происходит переход η-Fe2C 
→ Fe3C; (2) при высокой температуре и медленном охлаждении происхо-
дит образование цементита без промежуточного карбида η-Fe2C. 
Ab  initio моделирование структурных преобразований между ау-
стенитом, ферритом и цементитом проведено в работе [26]. На основе 
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ориентационных зависимостей предложена метастабильная промежу-
точная структура (МПС), являющаяся связующим звеном между эти-
ми фазами. На основе NEB (nudged elastic band) расчетов предсказаны 
энергетически предпочтительные пути структурных преобразований 
между МПС слоями, аустенитом, ферритом и цементитом, вызван-
ных локальной концентрацией углерода, температурой, (структурной 
неоднородностью-напряжением) и магнитным упорядочением. Пока-
зано, что формирование МПС слоев за счет атомной реконструкции в 
межфазной области и смещений межузельного углерода, способствует 
трансформации аустенита к ферриту и цементиту. 
Упругие свойства цементита исследовались в работах [12-14,27-29]. 
Орторомбической структуре монокристалла Fe3C соответствует девять кон-
стант (табл. 1.2), Согласно [12, 13, 27] для рассчитанных упругих констант 
выполняются следующие условия: все константы положительны (только в 
[14, 28] предсказаны отрицательные значения C44) Cii> 0 (i=1 to 6), C11 + C22> 
2C12, C22 + C33> 2C23, C11 + C33> 2C13, C11 + C22 + C33 + 2C12 + 2C23 + 2C13> 0, 
показывающие, что Fe3C механически устойчив. В немагнитном состоянии 
все константы имеют большую величину, чем в ферромагнитном. Теорети-
ческие расчеты предсказывают в соответствии с экспериментом сильную 
анизотропию упругих свойств Fe3C. Малое значение C44, которое соответ-
ствует сопротивлению решетки сдвигу (010)[001] составляет примерно 
1/10  от величин C55 и C66, что указывает на сильную анизотропию упругой 
деформации в цементите. В таблице 1.3 представлены монокристалличе-
ские коэффициенты анизотропии деформации сдвига A1, A2 и A3 (коэффи-
циенты Зинера, равные 1 для изотропного монокристалла), рассчитанные 
для плоскостей (100), (010) и (001) как A1 = 4C44/(C11 + C33− 2C13), A2 =4C55/ 
(C22 + C33− 2C23) и A3 = 4C66/(C11 + C22− 2C12). 
Таблица 1.2. 
Упругие константы Cij(ГПа) рассчитанные для ферромагнитного FM и 
немагнитного NM состояний Fe3C. 
Ссылка C11 C22 C33 C12 C23 C13 C44 C55 C66
[12] FM 388 345 322 156 162 164 15 134 134
[13] FM 385 341 316 157 167 162 13 131 131
[14] FM 393 340 319 144 149 141 -6 145 114
[27] FM 375 339 298 161 172 144 13 132 30
[29]FM 393 357 323 149 156 144 42 143 153
[28] NM 480 443 480 237 188 236 -6 149 153
[29]NM 514 480 520 242 199 243 1.4 163 169
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Низкое значение A1 обусловлено малым значением C44 и указывает 
на сильную анизотропию сдвига в плоскости (100). Сильная анизотро-
пия деформации сдвига, предсказываемая величинами А1, А2 и А3, 
позволяет предположить неоднородный характер пластической дефор-
мации. В этой таблице приведены также коэффициенты, характеризую-
щие поликристаллическую анизотропию сжимаемости AB и сдвига AG, 
которые рассчитывались как AB =(BV  − BR)/(BV + BR) и AG = (GV− GR)/ 
(GV + GR), где BV, BR, GV, GR– объемный и сдвиговый модули, рассчитан-
ные в приближении Реусса- Войта, а также давление Коши, которое в 
случае орторомбической решетки характеризуется упругими констан-
тами C12 − C66, C13 − C55 и C23 − C44. Как показывает сравнение величин 
AB и АG, поликристаллическая анизотропия сдвига, намного сильнее, 
чем анизотропия сжимаемости.
Таблица 1.3. 
Анизотропия упругих деформаций в цементите. Коэффициенты Зинера 
A1, A2 и A3 (ГПа), анизотропия сжимаемости AB и сдвига AG, давление 
Коши (ГПа) и модуль Юнга (Ehkl, ГПа) вдоль направления hkl [27].
Коэффициенты Зинера Давление Коши
A1 A2 A3 AB(%) AG(%) C12−C66 C13−C55 C23−C44
0.2044 1.8017 1.3301 0.41 34.88 30.7 11.88 158.56
Модуль 
Юнга
E100 E010 E001 E110 E011 E101 E111
280.3 220.1 197.7 304.9 49.4 298.8 85.2
Значения модуля Юнга Ehkl для различных кристаллографиче-
ских направлений (Табл. 1.3) также существенно отличаются, что 
подтверждается экспериментальными данными [30]. Коэффициенты 
Пуассона вдоль различных направлений υ12, υ21, υ13, υ31, υ23 и υ32 равны 
0.3251, 0.2553, 0.2959, 0.2087, 0.4536 и 0.4074, соответственно, т.е. так-
же демонстрируют сильную анизотропию.
Для поликристаллов с использованием различных приближений 
(Реусса, Войта или Реусса-Войта-Хилла) рассчитаны при Т=0 и Р=0 
модуль упругости B (ГПа): 235[5], 229 [8], 224 [12], 217.5 [27]; модуль 
сдвига G: 72 [12], 67.34 [27]; модуль Юнга Y= 9BG/(3B+ G): 194 [12], 
183.12 [27]; коэффициент Пуассона υ = (3B/2 − G)/(3B + G): 0.36 [12], 
0.3597 [27]; температура Дебая: 477 [12], 331.9 [27]. Предсказываемые 
величины модулей соответствуют экспериментальным данным.
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Для выяснения характера разрушения (пластический или хрупкий) 
необходимо сопоставить характеристики разрушения, ответственные 
за зарождение и распространение трещины и пластической деформа-
ции, осуществляемой скольжением дислокаций. Простой критерий 
хрупко-пластичного поведения предложен в работе [31], где сопротив-
ление пластической деформации предполагается пропорциональным 
модулю сдвига G, а напряжение разрыва считается пропорциональным 
модулю упругости B, который, как показано эмпирически, коррелирует 
с энергией поверхности. Отношение модулей В/G показывает насколь-
ко хрупкий разрыв связей происходит легче по сравнению с разруше-
нием, сопровождающимся пластической деформацией. Эмпирически 
установлено [31], что В/G>1.75 соответствует пластичному поведе-
нию. Рассчитанное значение для цементита В/G>3 [12,27] показывает, 
что этот карбид не является хрупким. Такой же вывод следует из рас-
смотрения давления Коши СP (Табл. 1.3), положительные или отрица-
тельные значения которого указывают на металлический (пластичное 
поведение) или ковалентный (хрупкое поведение) тип связи, соответ-
ственно. В данном случае C12 − C66, C13 − C55 и C23 − C44 положитель-
ны, что свидетельствует о преобладании металлической компоненты в 
химической связи в соответствии с выводами работы [3] об основном 
вкладе Fe-Fe связей в когезию Fe3C.
Проведено моделирование уравнения состояния Fe3C (VASP-
USPP, [8]), рассчитан объемный коэффициент теплового расширения, а 
также предсказаны плотность и адиабатическая сжимаемость в широ-
ком интервале давления и температуры. Установлена зависимость маг-
нитных свойств от давления и температуры: при Т= 0 К переход из фер-
ромагнитного состояния в немагнитное происходит при 60 ГПа, а при 
атмосферном давлении при 483 K. Теоретические значения плотности 
и сжимаемости для давлений и температур, предполагаемых для ядра 
Земли, отличаются от сейсмологических данных, что позволило утвер-
ждать о маловероятности присутствия большой концентрации цемен-
тита внутри ядра. Упругие свойства цементита при высоких давлени-
ях до 410 ГПа исследовались также в [28], где переход в немагнитное 
состояние предсказан при аналогичном давлении ~62 ГПа. Показано, 
что анизотропия ядра Земли может быть объяснена преимущественной 
[110] ориентацией Fe3C вдоль оси полюса.
Электронные и магнитные свойства. Рассчитанные в [32] пол-
ные плотности состояний Fe3C в сравнении с ОЦК Fe приведены на 
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рис.1.5. Дно валентной полосы Fe3C составлено С2р-состояниями; ги-
бридизация Fe3d-C2р-состояний мала, о чем свидетельствует малая 
плотность Fed-состояний в интервале от –8 до –5 эВ и малый вклад 
C2р-состояний в области от –5 эВ до уровня Ферми (EF). Для Fe3C и 
ОЦК Fe уровень EF расположен между почти полностью занятыми 
Fe3d состояниями со спином вверх и частично свободной полосой Fe3d 
состояний со спином вниз. Уровень Ферми (EF= 0) расположен между 
почти полностью занятыми 3d состояниями со спином вверх (3d↑) и 
частично свободными 3d состояниями со спином вниз (3d↓). 
Рис.1.5. Полные плотности состояний Fe3C (слева) 
и ОЦК Fe (справа) [32].
Рассчитанные магнитные моменты на атомах железа в Fe3C мень-
ше чем в ОЦК Fe (2.2 μB) и соответствуют экспериментальным усред-
ненным значениями (Табл.1.4). Индуцированные магнитные моменты 
на атомах углерода ~ -0.1 μB.
Таблица 1.4. 
Рассчитанные и экспериментальные значения магнитных моментов 
(μB) на атомах железа и углерода в Fe3C
Теория
ЭкспериментLMTO-
ASA [1]
FLMTO 
[3]
FLAPW 
[6]
VASP
[8]
VASP 
[9]
VASP
[32]
Fe1 1.98 1.98 2.06 1.88* 1.99 1.98 1.78* [33,34]
Fe2 1.74 1.75 1.96 1.88* 1.95 1.93 1.78* [33,34]
C -0.06 -0.05 −0.09 - -0.16 -0.12 -
* усредненные значения по всем атомам Fe
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Особый интерес вызывает изучение инварных аномалий. Хорошо 
известно, что для ГЦК Fe реализуются низкоспиновое (LS) и высо-
коспиновое (HS) ферромагнитные состояния с близкими значениями 
объема и энергии, что приводит к магнетообъемной нестабильности и 
обусловливает высокий ангармонизм и анти-инварный эффект (напри-
мер, [35, 36]). Твердый раствор ГЦК Fe+С также демонстрирует ан-
ти-инварное поведение [37]. В работе [3] показано, что при изменении 
объема 0.90<V/V0<1.05 магнитные моменты на атомах железа в Fe3C 
меняются почти линейно в пределах от 1.5 до 2 μB. Экспериментальные 
исследования магнитного кругового дихроизма в рентгеновских спек-
трах [38] указывают на HS-LS переход при давлении 10 ГПа и малом из-
менении объема (5%). Расчеты в приближении перекрывающихся сфер 
методом KKR (Korringa–Kohn–Rostoker) показали, что при V/V0=0.90 
магнитные моменты на неэквивалентных атомах железа падают до 
0.3 μB [39], но при этом объеме основное состояние является немагнитным, 
т.е переход происходит из высокоспинового состояния в немагнитное. 
Поверхность и наночастицы. Электронная структура цементита 
и его поверхностей (0 0 1), (1 1 0), (0 1 1), (1 0 0), (1 0 1), (0 1 0) и (1 1 1) 
исследована в работе [9]. Энергии поверхности (Esurf) рассчитывались 
как разница полных энергий суперячейки (Eslab), моделирующей по-
верхность и объемного Fe3C (Еbulk): Esurf = Eslab – N Еbulk/2A, где N - чис-
ло формульных единиц в суперячейке, А - площадь соответствующей 
грани. Энергия поверхности меняется от 2.05 до 2.47 Дж/м2 (Табл.1.5) 
и предпочтительной для разрушения плоскостью должна быть поверх-
ность (001), которой соответствует максимальная релаксация E, а наи-
более стабильной - поверхность (100). Более стабильная поверхность 
характеризуется более гладкими поверхностями с большей релаксаци-
ей атомов углерода внутрь кристалла (Табл.1.5). Предполагается [9], 
что относительно бóльшая стабильность поверхностей Fe3C способ-
ствует его формированию на поверхности ОЦК Fe.
Таблица 1.5. 
Свойства поверхности Fe3C [9]. 
Поверхность (1 0 0) (0 1 1) (0 1 0) (1 0 1) (1 1 1) (1 1 0) (0 0 1)
Esurf (Дж/м2) 2.47 2.37 2.26 2.25 2.22 2.19 2.05
Релаксация E(%) 9.2 8.1 5.8 6.3 9.4 7.6 14.6
R 0.25 0.22 0.25 0.26 0.25 0.19 0.10
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Ab  initio методы использовались также для исследования геоме-
трии, стабильности, электронной структуры и магнитных свойств 
наноразмерных фрагментов кристаллического цементита [40], цемен-
титоподобных меткаров [40] и кластеров цементита в одностенных 
углеродных нанотрубках [41]. Влияние легирования на морфологию 
цементитоподобного нанопровода исследовано в работе [42]. Уста-
новлена важная роль примесей Si, Mn, V, P и S в росте и морфологии 
цементита нанопроводов. Все рассматриваемые примеси понижают 
энергию образования цементитного нанопровода. Марганец и кремний 
способствуют росту нанопровода вдоль оси b, а фосфор и сера приво-
дят к значительному уменьшению энергии образования и росту вдоль 
оси с. Эти результаты объясняют образование цементитных нанопро-
водов, ориентированных вдоль оси с в образцах дамасской стали, со-
держащих фосфор и серу. 
1.2. ВЛИЯНИЕ УГЛЕРОДНОГО РАЗУПОРЯДОЧЕНИЯ И
ВАКАНСИЙ НА ЭЛЕКТРОННУю СТРУКТУРУ, МАГНИТНЫЕ 
СВОЙСТВА И СТАбИЛЬНОСТЬ Fe3C
До последнего времени предполагалось, что цементит является 
стехиометрическим и его структура представляет совокупность трех-
гранных призм, образующих слои параллельные плоскости (001), где 
атомы углерода могут занимать только призматические позиции. Ре-
зультаты ЯГР, электронографии и дифракции нейтронов [39] указы-
вают, что в зависимости от способа получения и формы карбидных 
частиц возможно перераспределение атомов углерода и заполнение ок-
таэдрических пор в решетке Fe3C при неизменном положении атомов 
Fe, образующих жесткий каркас. На основе первопринципных расчетов 
[26] разработана структурная модель фазовых превращений, в которой 
цементит образуется из метастабильной промежуточной структуры 
путем миграции углерода из октаэдрических позиций в тригональные. 
При этом предполагается наличие промежуточных слоев цементита с 
октаэдрической координацией углерода. Кроме того, установлено, что 
в пластинчатом цементите при деформации наблюдается падение кон-
центрации углерода до ~ 16 aт % и при этом орторомбическая струк-
тура сохраняется. Экспериментальные работы [43-47] показали, что 
цементит может существовать в нестехиометрических составах. Обна-
руженное уменьшение объема цементита с уменьшением содержания 
углерода указывает на наличие углеродных вакансий [47]. 
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Моделирование точечных дефектов и эффектов разупорядочения по 
углеродной подрешетке Fe3C проведено в работах [3, 11, 48]. Как пока-
зано в табл.1.6, заполнение атомами железа октаэдрических междоузлий 
и образование антисайт-дефектов (атом железа в позиции углерода FeC 
и углерод в позициях железа CFe1 и CFe2) являются наименее вероятными 
[11]. Энергия образования вакансий Ed в позициях Fe1 и Fe2 примерно 
одинакова ~ 1.5 эВ, но в два раза меньшее значение получено для угле-
родных вакансий (0.67 эВ, [11]) и сверхстехиометрического углерода в 
октаэдрической позиции (0.74 эВ [11], 0.78 эВ [48]). Для концентрации 
углерода х≤1 в Fe3Cх основными тепловыми дефектами являются пары 
Френкеля, а для х>1 при повышении температуры доминируют после-
довательно дефекты Шоттки и Френкеля. Рассчитанный в [11] барьер 
диффузии углерода в цементите (2.3 эВ) намного выше, чем в ОЦК Fe 
(0.87 эВ) и соответствует экспериментальным значениям 1.6–1.9 эВ [11, 
48]. Изменения параметров решетки нестехиометрического цементита 
Fe3Cх, (х=0.25, 0.03125), предсказываемые в [47], соответствуют экспе-
риментально наблюдаемым изменениям с ростом температуры.
Таблица 1.6. 
Энергия образования Ed  точечных дефектов в Fe3C, рассчитанная 
относительно ОЦК Fe и алмаза для 128 атомной ячейки [11].
Vac(Fe1) Vac(Fe2) Vac(С) CFe1 CFe2 FeC Coct Feoct
Ed, эВ 1.68 1.45 0.67 3.75 2.81 2.67 0.74 5.31
Электронная структура и стабильность цементита Fe3C с призматиче-
ским (Fe3C(I)) и октаэдрическим (Fe3C(II)) расположением атомов углеро-
да, а также с его различной концентрацией исследована в работе [3]. 
Таблица 1.7. 
Энергия когезии Ecoh (эВ/атом), плотность состояний на уровне Ферми 
N(EF) (сост/эВ) и магнитные моменты на атомах Fe, ММ (μВ) для 
призматических Fe3C (I) и октаэдрических Fe3C (II) позиций углерода [3]. 
Ecoh N(EF) ММ(Fe1/ Fe2)
Fe3C (I) 7.33 
8.37[1]
13.9
13.8[1]
1.98/1.75
1.98/1.74[1]
Fe3C (II) 7.16 14.8 1.75/1.66
Fe3C0.75 6.65 11.2 1.94
Fe3C0.5 5.94 17.9 2.03
Fe3□ (I) 4.55 20.2 2.60
231.2. Влияние углеродного разупорядочения, Fe и C вакансий
В Табл. 1.7 приводятся значения энергии когезии, плотности со-
стояний на уровне Ферми N(EF) и величины магнитных моментов ато-
мов Fe1 и Fe2 для комплектного Fe3C c различным типом позиций ато-
мов углерода, а также для дефектных составов Fe3C0.75, Fe3C0.5 и Fe3□. 
Призматические позиции для углерода являются энергетически более 
выгодными, однако разница в энергиях когезии Ecoh мала (Табл.1.7), 
что указывает на возможность различного типа координации атомов 
углерода в цементите. Октаэдрическая координация углерода может 
стать энергетически более выгодной, например, в напряженном состо-
янии при деформации цементита или двухфазных сплавов (феррит + 
цементит). Эти результаты подтверждают возможность образования 
промежуточных слоев цементита с октаэдрической координацией угле-
рода, предложенных в структурной модели [26] фазовых превращений 
с участием цементита. Полные и парциальные плотности состояний 
(Рис.1.5), значения N(EF) и атомные магнитные моменты (Табл.1.7) 
слабо зависят от типа позиций атомов углерода. Для обоих вариантов 
уровень Ферми EF расположен между почти полностью занятыми Fe3d 
состояниями со спином вверх и частично свободной полосой Fe3d со-
стояний со спином вниз. Заселенности Fe3d орбиталей со спином вверх 
и вниз (qd↑ и qd↓,) также меняются мало (Табл. 1.8). Однако, октаэдриче-
ская координация углерода значительно искажает симметрию распре-
деления электронной плотности, как показывают рассчитанные значе-
ния градиента электрического поля (ГЭП) Vzz и параметра асимметрии 
η на ядрах железа (Табл. 1.8). 
Таблица 1.8. 
Заселенности Fe3d орбиталей qd↑ и qd↓, величина ГЭП Vzz (1021 Вольт/м2) 
и параметр асимметрии η для призматических Fe3C (I) и октаэдриче-
ских Fe3C (II) позиций углерода и полностью дефектной структуры 
Fe3□ в сравнении с ОЦК Fe [3]. 
qd↑ qd↓ Vzz η
Fe3C (I) Fe1
Fe2
3.99
3.89
2.04
2.16
4.0 (а)
2.32 (а)
0.61
0.86
Fe3C (II) Fe1
Fe2
3.77
3.73
2.29
2.37
8.72 (с)
8.70 (с)
0.26
0.21
Fe3□ (I) Fe1
Fe2
4.29
4.28
1.63
1.67
3.01 (a)
1.75 (a)
0.71
0.79
ОЦК Fe Fe 4.19 1.95 0 0
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Значения ГЭП на ядрах неэквивалентных Fe1 и Fe2 атомов в слу-
чае октаэдрического расположения углерода равны, характеризуются 
малой величиной параметра асимметрии η и в несколько раз больше, 
чем для призматического. Таким образом, изменение типа распреде-
ления углерода с призматического на октаэдрическое слабо влияет на 
энергию сцепления, плотности состояний, и магнитные моменты, од-
нако приводит к существенному зарядовому перераспределению вбли-
зи ядра железа, которое может быть зафиксировано экспериментально, 
например, в спектрах Мессбауэра. 
Расчеты нестехиометрических составов Fe3Cx показали [3], что с 
ростом концентрации вакансий происходит сдвиг состояний Fe3d↓ в об-
ласть высоких энергий и заполнение состояний Fe 3d↑ (рис.1.6). 
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Рис.1.6. Полные и парциальные плотности состояний ПС для (а) Fe3C(1) с 
призматическими позициями углерода и (б) Fe3C(2) с октаэдрическими пози-
циями углерода. (в) Полные плотности состояний для Fe3□, Fe3C0.5,
Fe3C0.75 и Fe3C с призматическими позициями углерода.
Для Fe3C0.75, основные особенности плотности состояний сохра-
няются, и уровень Ферми попадает в область низких значений N(EF) 
(псевдощель), также как и для Fe3C. Существенные изменения в плот-
ности состояний происходят для x≤0.5, где резко возрастает вклад анти-
связывающих состояний Fe3d↓ вблизи уровня Ферми (Рис 1.6). Состоя-
ния Fe3d↑ полностью заполнены в гипотетическом цементите с пустой 
углеродной подрешеткой Fe3□, уровень Ферми попадает на пик Fe3d↓ 
состояний и величина N(EF) резко возрастает. Увеличение заселенно-
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стей qd↑ и уменьшение заселенностей qd↓ приводит к росту магнитных 
моментов на атомах Fe. Таким образом, исследования эффектов несте-
хиометрии показали, что при малом содержании вакансий до составов 
Fe3C0.75 решетка цементита остается устойчивой, а дальнейший рост 
числа вакансий приводит к ее нестабильности и существенным изме-
нениям электронных свойств.
1.3. ВЛИЯНИЕ ПРИМЕСЕЙ НА ЭЛЕКТРОННУю СТРУКТУРУ, 
МАГНИТНЫЕ СВОЙСТВА И СТАбИЛЬНОСТЬ Fe3C
В системе Fe-C, цементит является метастабильной фазой относи-
тельно ОЦК Fe и графита при любой температуре и процесс его распа-
да (графитизации) играет большую роль для сплавов железа с высоким 
содержанием углерода. Стабильность и свойства Fe3C существенно за-
висят от наличия примесей замещения. Легирующие примеси могут 
растворяться в матрице (ОЦК Fe и/или ГЦК Fe) и/или в Fe3C, и могут 
способствовать стабилизации или дестабилизации цементита. Присут-
ствие цементита может иметь как положительный эффект (карбидо- 
упрочненные стали, чугун), так и негативный эффект, и в этом случае 
используются специальные примеси, препятствующие его образова-
нию. Ab initio расчеты [6, 15, 16, 27, 45-57] позволили предсказать как 
примеси влияют на структурные параметры, магнитные свойства и ста-
бильность цементита, каковы их предпочтительные позиции в решетке 
цементита и как примеси распределяются в системе цементит- феррит.
1.3.1. Эффект d-примесей на электронную структуру, магнитные 
характеристики и стабильность цементита
Кластерным методом исследовано влияние примесей на хими-
ческую связь [49]. Расчеты кластеров Fe46C10Х2 (Х=Ti, V, Cr, Mn, Fe, 
Ni) показали, что заселенности перекрывания связей металл-металл 
определяются балансом заполнения связывающих и антисвязывающих 
состояний. Металлические связи определяют изменение химической 
связи и твердость по Викерсу легированного цементита. Ковалентные 
связи металл-углерод слабо зависят от типа легирующего металла и не 
вносят существенного вклада в твердость твердых растворов Fe3C, как 
предполагалось ранее. 
Влияние примеси хрома на электронную структуру, стабиль-
ность и магнитные свойства цементита исследовано в работах [50-54]. 
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Полнопотенциальным методом ЛМТО в [50] проведены расчеты для 
Fe2.92Cr0.08C, предсказаны позиции замещения, магнитные моменты, ве-
личины градиентов электрического поля и параметры асимметрии на 
ядрах Fe. Сравнение полных энергий для двух различных позиций (Fe1 
и Fe2) показали, что наиболее энергетически выгодны замещения Cr 
→ Fe2. Легирование приводит к увеличению энергии когезии систе-
мы, что свидетельствует об усилении межатомных взаимодействий в 
решетке Fe3C в присутствии хрома и объясняет увеличение стабильно-
сти Fe3C-Cr при изотермических отжигах. Ослабление ферромагнетиз-
ма происходит за счет антиферромагнитно упорядоченного магнитного 
момента хрома (-0.5 μВ) и уменьшения магнитных моментов на бли-
жайших атомах железа. Кроме того, легирование хромом значительно 
меняет локальные распределения электронной плотности, в частности, 
величины градиентов электрического поля и параметры асимметрии.
Расчеты, проведенные в [51,52] для Fe3−xCrxC, x= 0, 0.25, 0.50, 0.75, 
1, 2, и 3 продемонстрировали рост стабильности цементита с увеличе-
нием концентрации хрома. Энтальпия образования Fe3−xCrxC монотон-
но понижается и меняет знак с положительного на отрицательный для 
x=1.9. Для карбида хрома Cr3C со структурой цементита рассчитанная 
энергия образования -0.07 эВ/атом, хорошо соответствует эксперимен-
тальному значению - 0.13 эВ/атом [55]. Установлены предпочтитель-
ные позиции замещения, показано, что хром замещает общие позиции 
железа в решетке цементита до максимально высокой концентрации. 
Уменьшение числа электронов при замещении железа на хром приво-
дит к опустошению заполненных Fe3d↑ состояний, плотность состоя-
ний Fe3d↓ меняется слабо с ростом концентрации (Рис.1.7). Наблюда-
ются сдвиги Fe3d-состояний со спином вверх и вниз в сторону высоких 
и низких энергий, соответственно, что особенно заметно в области дна 
Fe3d полосы (от -5 до -3 эВ). Магнитные моменты на атомах хрома и 
железа ориентированы антиферромагнитно и полная намагниченность 
легированной системы уменьшается с увеличением концентрации хро-
ма. В Cr3C наблюдается сужение полосы С2р состояний (А) и появле-
ние псевдощели между С2р и 3d (А и В) полосами (Рис.1.7). Влияние 
хрома на упругие свойства цементита исследовано в [53] с использо-
ванием пакета CASTEP. Объемный модуль для составов Fe2.75Cr0.25C и 
Fe2.50Cr0.50C возрастает до значений 260 и 270 ГПа, соответственно, по 
сравнению со значением для Fe3C (250 ГПа) т.е. твердость цементита 
271.3. Влияние примесей на электронную структуру, магнитные
может быть повышена за счет легирования хромом. Для этих составов 
энтальпия образования ΔHf положительна и отрицательна для Cr3C, в 
соответствии с полученными ранее результатами [51,52]. Зависимость 
энергии образования Fe3−xCrxC, полученная в [53], однако, не является 
монотонной. Энтальпия образования для Fe3C, Fe2.50Cr0.50C, Fe2.75Cr0.25C 
и Cr3C (0.4345, 1.707, 1.870 и -0.01 эВ/ф.е., соответственно) показывает 
аномально сильный дестабилизирующий эффект примеси хрома для 
х=0.25 и 0.50. Однако, рассчитанная для этих составов энергия когезии 
Еcoh (-150.43, -151.18, -151.74 и -160.85 эВ/ф.е., соответственно) указы-
вает на монотонное усиление химической связи в Fe3−xCrxC с ростом 
концентрации хрома. Различие между этими энергетическими харак-
теристики обусловлено, по-видимому, энергией хрома: расчеты ΔHf и 
Еcoh проводятся относительно энергии металла (ОЦК Cr) и атома хрома, 
соответственно. Возможной причиной несоответствия результатов яв-
ляется завышенная энергия антиферромагнитного ОЦК Cr. 
Усиление химической связи и стабильности при легировании це-
ментита хромом и марганцем предсказывают аb initio расчеты [54] для 
составов Fe2MC и FeM2C, М=Cr, Mn. Показано, что магнитные момен-
ты на атомах хрома и марганца существенно зависят от их занимаемой 
позиции и концентрации: -1.374 µВ и -0.032 µВ для Fe2CrC и FeCr2C; 
2.300 µВ и -0.147 µВ для Fe2MnC и FeMn2C. Аналогичные расчеты [56] 
для М=Cо, Ni предсказывают увеличение энтальпии образования от 
значения 0.143 эВ/ф.е. для Fe3C до 0.996 и 0.531 эВ/ф.е. для Fe2CoC и 
Co2FeC, и до 0.788 и 0.322 эВ/ф.е. для Fe2NiC и Ni2FeC. Рассчитанные 
упругие константы указывают на механическую нестабильность этих 
систем. Магнитные моменты на атомах Cо в Fe2CoC (1.03 μB) и Co2FeC 
(1.09 μB), а также на атомах Ni в Fe2NiC (0.14 μB) и Ni2FeC (0.15 μB) сла-
бо зависят от замещаемой позиции.
В работе [57] оптимизированы параметры решетки, рассчитана 
электронная структура, энтальпия образования, локальные магнитные 
моменты на атомах в цементите Fe3C с 3d и 4d примесями для соста-
ва Fe2.92M0.08C. Установлены изменения параметров орторомбической 
решетки при легировании. Показано, что объем ячейки имеет пара-
болическую зависимость от атомного номера примеси, причем суще-
ственное увеличение наблюдается для примесей начала и конца рядов 
(Рис.1.8). 
28 Глава 1. Ab initio моделирование свойств цементита
Рис. 1.7. Полные плотности состояний Fe3−xCrxC, x= 0, 0.25, 0.50, 0.75, 1, 2, и 3.  
Уровень Ферми соответствует нулевой энергии. Сплошные и пунктирные ли-
нии соответствуют состояниям со спином вверх и вниз, соответственно [52].
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Рис. 1.8. Локальный магнитный момент ММ, релаксированный объем V0  и 
энергия образования Eform для цементита с 3d и 4d примесями, замещающими 
специальные (1) и общие (2) позиции железа [57].
Рассчитаны энергии предпочтения и показано, что все исследо-
ванные примеси должны замещать общие Fe2, а не специальные Fe1 
позиции. Энтальпии образования (Fe,M)3C вычисленные относительно 
полных энергий графита и металла M в его стабильном состоянии по-
казаны на рис. 1.8. Для 3d примесей, величина ΔHf легированного це-
ментита может быть меньше (Sс, Ti, V, Cr, Mn) или превышать (Co, Ni, 
Cu) значение для цементита. Это означает, что все 3d переходные ме-
таллы кроме Ni и Cu могут образовать твердый раствор с Fe3C. Приме-
си в начале 3d ряда (Sc, Ti, V, Cr) стабилизируют цементит и не должны 
приводить к графитизации (распаду цементита). Примеси в конце 3d 
ряда (Ni, Cu) дестабилизируют структуру цементита и должны препят-
ствовать его образованию. Для 4d примесей кривая зависимости ΔHf 
от атомного номера выше (Рис.1.8). Все 4d примеси (Y, Мо, Tc, Ru, Rh 
и Pd) за исключением Zr и Nb повышают энтальпию образования и их 
присутствие в цементите маловероятно. 
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Локальные магнитные моменты всех 3d и 4d примесных атомов 
(Рис.1.8) меньше чем на атомах железа. Установлена закономерность 
в зависимости магнитных свойств от атомного номера примеси: при-
меси начала ряда антиферромагнитно связаны с атомами железа и их 
локальные моменты возрастают с ростом числа валентных электронов. 
В середине каждого ряда наблюдается инверсия знака и Mn, Co, Ni, 
Ru и Rh и Pd ферромагнитно упорядочены с Fe (Рис.1.8). Величины 
локальных моментов на атомах и тенденция к ферромагнитному или 
антиферромагнитному упорядочению примесей совпадают с магнит-
ным поведением этих примесей в ОЦК Fe. Такое подобие указывает на 
слабую роль углерода и позволяет заключить, что магнитный момент 
определяется, в основном, гибридизацией валентных состояний при-
меси и железа. 
Плотности 3d  состояний примесных атомов в Fe3C (Рис.1.9) де-
монстрируют, что для Ti, V и Cr происходит заполнение состояний со 
спином вниз (3d↓), при этом плотность состояний со спином вверх (3d↑) 
мала и слабо меняется с ростом числа электронов. В результате, эти 
примеси имеют отрицательные локальные магнитные моменты и их 
величина возрастает в последовательности от Ti до Cr. При переходе 
от Cr к Mn происходит заполнение 3d↑ состояний и наблюдается ин-
версия знака магнитного момента. Для примесей Co, Ni и Cu, полоса 
3d↑ состояний почти полностью заполнена и их магнитные моменты 
упорядочены ферромагнитно с Fe. Их локальные моменты меньше чем 
на атомах Fe и уменьшаются к концу ряда из-за заполнения 3d↓ состоя-
ний. Магнитные моменты 4d примесей малы (<0.3μВ) и демонстрируют 
аналогичное поведение (Рис.1.9). Инверсия знака магнитного момента 
происходит для примеси Ru, где уровень Ферми попадает на пик плот-
ности 3d↑ состояний. 
Аналогичная тенденция хорошо известна для 3d и 4d примесей в 
ОЦК Fe [58-60]. Примеси начала и конца рядов в ОЦК Fe также имеют 
антипараллельные и параллельные магнитные моменты относительно 
атомов железа, а для Mn предсказывается как антиферромагнитное - 
1.7 μВ [58], так и ферромагнитное 0.7 μВ [59] состояния, а также возмож-
ность двух устойчивых состояний с противоположными моментами 
1.6 μВ и -2.3 μВ [60]. Такой разброс значений магнитных моментов мар-
ганца объясняется особенностями плотности состояний (частично за-
полненные состояния 3d↑ и 3d↓, наличие пика вблизи уровня Ферми) и 
сильной зависимостью к выбору обменно-корреляционного функционала.
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Влияние примесей на стабильность и свойства цементита исследо-
валось для Fe12C4 [61] и для увеличенной суперячейки Fe96C32 [15], со-
держащей 8 элементарных ячеек. Как видно в табл. 1.9, увеличение раз-
меров суперячейки не меняет общих тенденций в изменении энтальпии 
образования для всех примесей кроме ниобия. Аналогично изложенным 
выше результатам предыдущей работы [57], для всех рассмотренных 
d-примесей предпочтительными позициями замещения являются пози-
ции Fe2 и стабильность падает с увеличением атомного номера вдоль 
ряда. Примеси в начале 3d ряда (Ti, V и Cr) стабилизируют цементит, а 
конечные – дестабилизируют. Однако, марганец и ниобий предсказаны 
как стабилизирующие примеси в [47] и дестабилизирующие в [15] (ста-
билизирующий эффект ниобия получен для меньшей ячейки в [61], см. 
табл.1.9), но в обоих случаях изменение энтальпии образования мало. 
Слабый стабилизирующий эффект марганца получен также методом 
FLAPW [62] для состава Fe11MnC4. Магнитные моменты, рассчитанные 
в [61] и [57], предсказывают одинаковую зависимость магнитного мо-
мента примеси от числа валентных электронов: примеси начала d ряда 
также антиферромагнитно упорядочены с атомами железа и инверсия 
знака в 3d ряду происходит для примеси марганца (Табл.1.9).
Рис. 1.9. Плотности состояний 3d и 4d примесных атомов, замещающих 
атомы железа в общей позиции цементита. Уровень Ферми соответствует 
нулевой энергии [57].
В большинстве теоретических исследований, выводы о влиянии 
примесей на стабильность основываются на расчете энтальпий образо-
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вания нелегированного и легированного цементита. Однако, такой под-
ход для ряда примесей (Al, Mo и W) предсказывает результаты [15] не 
соответствующие эксперименту. В [15, 61] показано, что в случае мно-
гофазной системы необходимо определить в какой фазе предпочтитель-
нее находиться примеси. Энтальпия предпочтения ΔHр, рассчитываемая 
как разность энтальпий образования легированных фаз, должна более 
корректно предсказывать стабилизирующий эффект примеси. Для леги-
рованных цементита и феррита, отрицательное значение ΔHр означает 
стабилизацию Fe3C, а положительное значение указывает на стабилиза-
цию ОЦК Fe. Сравнение энтальпий предпочтения для d примесей в кар-
бидах железа Fe3C, Fe5C2 и η-Fe2C относительно феррита показало [15], 
что все примеси за исключением марганца дестабилизируют η-Fe2C. Де-
стабилизирующий эффект примесей Mo и W сильнее в Fe5C2 чем в Fe3C, 
а Ti, Mn и Nb сильнее стабилизируют Fe5C2 чем Fe3C. Примесь марганца 
стабилизирует все карбиды примерно в равной степени.
Энтальпии предпочтения, рассчитанные для ферромагнитного це-
ментита (Табл.1.9), правильно предсказывают предпочтительное рас-
пределение Co, Ni и Cu в ОЦК Fe, а Ti, Mn и Nb в цементит.Такой более 
корректный подход, однако, не позволил получить хорошее согласие с 
экспериментом для примесей Cr, V, Mo, и W.
С одной стороны, возможна некорректная интерпретация экспе-
риментальных результатов, поскольку на первоначальном этапе может 
происходить образование карбидов примесных атомов Cr, V, Mo и W, 
которые в дальнейшем являются центрами зарождения для цементита 
[15, 61]. Необходимость одновременного рассмотрения растворимости 
примесей в цементите и образования собственных карбидов примеси 
подчеркивалась также в [57]. Теоретические расчеты предсказывают 
максимальный стабилизирующий эффект для примеси титана, однако 
(Fe1-xTix)3С → Fe (или Fe3C) + TiCу. Действительно, экспериментально 
установлено, что добавление Ti оказывает негативное влияние на об-
разование цементита и для содержания Ti 5%, образуется монокарбид 
титана TiC, а не твердый раствор (Fe1-xTix)3С [63]. Согласно исследова-
ниям для 5% легирования [63], примеси V, Cr, Mn и Mo распределены в 
цементите, а Ti и Ni в феррите. Следует заметить, что ΔHf легированно-
го цементита понижается только для примесей, которые образуют про-
стые карбиды со структурой NaCl (TiC, VC, ZrC, и NbC) и энтальпией 
образования –(60-100)кДж/моль. Более сложные карбиды переходных 
металлов начала 3d ряда (Sc2C, V4C3, V2C) также имеют довольно высо-
кие отрицательные энтальпии образования -(40-50) кДж/моль. Отрица-
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тельные энтальпии образования -(9-15) кДж/моль имеют карбиды хро-
ма (Cr7C3), марганца (Mn5C2, Mn7C3), молибдена (Мо2С) и эти карбиды 
могут также образоваться при легировании. Таким образом, предпочте-
ние в карбидообразовании при легировании не контролируется только 
разницей энтальпий образования, а зависит также от концентрации и 
диффузии легирующего элемента и происходит, главным образом, при 
достаточно высоких температурах.
Таблица 1.9. 
Энтальпия образования ΔHf и энтальпия предпочтения ΔHр для 
d-примеси в позициях Fe1(4c), Fe2(8d) и С ферромагнитного Fe3C, 
рассчитанные для Fe12C4 [61]. Значения для расширенной 
суперячейки Fe96C32 [15] приведены в скобках.
ΔHf (эВ/атом) ΔHр (эВ/атом) μM (μВ)[54]
Элемент Fe1 Fe2 Fe1 Fe2 Fe1 Fe2
Ti -1.03
(-0.91)
-1.04
(-1.01)
-0.21
(-0.08)
-0.22
(-0.18)
-0.39 -0.40
V -0.63
(-0.54)
-0.72
(-0.66)
0.10
(0.20)
0.01
(0.07)
-0.54 -0.57
Cr 0.0
(0.04)
-0.10
(-0.05)
0.14
(0.19)
0.04
(0.10)
-0.83 -0.84
Mn 0.08
(0.06)
0.05
(0.05)
-0.18
(-0.25)
-0.21
(-0.26)
1.87 1.30
Fe 0.00 0.00 0.00 0.00 1.92 1.83
Co 0.09
(0.09)
0.04
(0.05)
0.21
(0.22)
0.16
(0.17)
1.08 1.00
Ni 0.22
(0.21)
0.14
(0.15)
0.12
(0.12)
0.04
(0.06)
0.30 0.38
Cu 0.98
(0.97)
0.88
(0.89)
0.24
(0.24)
0.14
(0.16)
0.02 0.07
Nb -0.10
(0.11)
-0.15
(0.03)
0.04
(0.22)
-0.01
(0.14)
-0.36 -0.38
Mo 0.24
(0.38)
0.15
(0.33)
0.22
(0.34)
0.16
(0.29)
-0.30 -0.34
W 0.28
(0.43)
0.20
(0.37)
0.36
(0.49)
0.28
(0.43)
-0.31 -0.33
С теоретической точки зрения, возможными причинами расхож-
дения расчетных и экспериментальных результатов могут быть термо-
динамические и магнитные эффекты, поскольку расчеты сделаны для 
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Т=0 К и ферромагнитного состояния, а экспериментальные наблюдения 
проводились для карбидов в парамагнитном состоянии и более высо-
кой температуре. Авторы [15, 54] предположили, что корректный учет 
вклада магнитной энтропии в свободную энергию может улучшить со-
гласие теоретических и экспериментальных данных. Для исследования 
влияния магнитного разупорядочения на стабилизацию легированного 
цементита и фазовое предпочтение примесей, проведены расчеты для 
немагнитного состояния как крайнего случая разупорядочения. В не-
магнитном состоянии наблюдается повышение стабилизации цементи-
та для всех элементов, которое не согласуется с экспериментальными 
данными. 
Детальное термодинамическое моделирование распределения 
хрома между цементитом и ферритом проведено в [64] с учетом коле-
бательных, электронных и магнитных вкладов в энергию Гиббса. При 
конечных температурах эти вклады снижают энергию предпочтения и 
сопоставимы с конфигурационной энтропией, которая способствует 
сегрегации примесей в феррит из-за его большей объемной доли по 
сравнению с цементитом. Для примеси хрома существует большой 
вклад магнитной энтропии цементита выше 400 К, т.е. вблизи его тем-
пературы Кюри, который объясняет предпочтительное распределение 
хрома в цементит в этом интервале температур. В интервале темпера-
тур от 773 до 973 К возрастает вклад магнитной энтропии феррита, что 
резко снижает ΔHр в соответствии с экспериментом.
1.3.2. Эффект 2р, 3р-примесей (B, N, O, Al, Si, P, S) на электронную 
структуру, магнитные характеристики и стабильность цементита
В работах [6, 15, 16, 61, 62, 64-66] первопринципными методами в 
рамках функционала электронной плотности проведено теоретическое 
исследование структурных, электронных, энергетических и магнитных 
характеристик цементита в зависимости от типа р примесей. Энталь-
пии образования, рассчитанные в [65] для Fe3C-X, (X = B, N, O, Al, Si, 
P, S) показали, что все 2р примеси, а также фосфор и сера занимают 
позицию углерода. Для примеси бора (учитывая возможность образо-
вания непрерывного ряда бороцементитов) исследована концентраци-
онная зависимость параметров решетки [66]. Показано, что с ростом 
концентрации бора параметр решётки а линейно растет, а параметры 
b и с – уменьшаются, но увеличение объема в ряду Fe3С → Fe3С1-xВx 
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→ Fe3В определяется ростом параметра а. Аналогичные расчеты про-
ведены для примеси азота, в этом случае линейно растет параметр b, 
параметры а и с почти не меняются. Согласно расчетам [65], алюминий 
и кремний, в отличие от примесей переходных 3d, 4d- элементов, заме-
щают атомы железа в специальной позиции. Для 3р–примесей (Al и Si) 
основные изменения связаны с параметром b, однако в этом случае он 
уменьшается до значений 6.665 и 6.643 Å, соответственно.
Полные плотности электронных состояний (ПС) Fe3С с примесями 
замещения X = B, N, O, С, Al, Si, P и S приведены на рис.1.10. Уровень 
Ферми EF в цементите находится в области почти полностью запол-
ненных Fe3d состояний со спином вверх (3d↑) и частично свободной 
полосы Fe3d состояний со спином вниз (3d↓), плотности состояний на 
уровне Ферми N(EF) для спиновых подрешеток отличаются в полтора 
раза. Состояния С2p дают незначительный вклад в величину N(EF) и 
преимущественно расположены в интервале от -8 до -4 эВ, где плот-
ность Fe3d состояний мала, что свидетельствует о слабой Fe3d- С2p 
гибридизации. При замещении углерода на 2р-атом в ПС Fe3С0.75Х0.25 
появляется дополнительная полоса в области около -2 эВ, -4 эВ и 
-5.5 эВ, соответствующая В2s, N2s или О2s состояниям. Состояния B2p 
смещены в область более высоких энергий, по сравнению с 2p состо-
яниями углерода. Состояния О2p и N2p попадают в гибридную Fe3d-
С2p полосу и приводят к ее небольшому уширению в интервале от -2 
до -1 эВ. Для всех 2p- примесей уровень Ферми расположен в области 
почти заполненных Fe3d↑ состояний и в локальном минимуме частично 
заполненных Fe3d↓ состояний. Таким образом, изменение числа элек-
тронов при замещении B → С → N → O не приводит к существенному 
сдвигу EF, а основные изменения происходят в области дна гибридной 
полосы. Это означает, что модель жесткой полосы нельзя использовать 
для характеристики электронных свойств цементита с 2p- примесями.
Для примесей фосфора и серы, 3s-состояния находятся в низкоэнер-
гетической области (около -5 и -4 эВ, соответственно), они являются по-
луостовными и не дают вклада в химическую связь, в отличие от Al3s и 
Si3s состояний, которые расположены в области дна гибридной полосы 
(рис.1.10). В отличие от 2p- примесей, изменение числа электронов в ряду 
Al → Si → P → S влияет на положение уровня Ферми. В легированном 
кремнием и фосфором цементите, также как и в Fe3С, уровень Ферми-
находится в области почти заполненных Fe3d↑ состояний и в локальном 
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минимуме частично заполненных Fe3d↓ состояний (Рис.1.10). Приме-
си алюминия и серы сдвигают EF в область низких и высоких энергий, 
соответственно. Наиболее существенные изменения происходят в ПС 
Fe3С0.75S0.25, где уровень Ферми попадает на пик Fe3d↓ состояний.
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Рис.1.10.  Полные плотности состояний для Fe3С с  2р и 3р примесями. Уро-
вень Ферми соответствует нулю [65].
В таблице 1.10 приведены плотности на уровне Ферми для двух 
спиновых подрешеток, магнитные моменты (ММ, μВ) на атомах и пол-
ная намагниченность (НМ, μВ) цементита с примесями. Плотность на 
уровне Ферми наиболее существенно меняется для крайних рассмотрен-
ных 2р и 3р элементов - кислорода и серы, для которых падает N↑(EF). 
Для примеси серы сдвиг уровня Ферми на пик состояний со спином 
вниз приводит к увеличению N↓(EF). В целом, для всех 2р и 3р примесей 
(за исключением кислорода) полная плотность на уровне Ферми возрастает. 
Все примеси, занимающие как углеродную, так и железную под-
решетки имеют небольшой отрицательный магнитный момент, т.е. 
антиферромагнитно упорядочены. Наблюдается увеличение намагни-
ченности для примесей, замещающих углерод (фосфор, сера и все 2р 
примеси), что обусловлено уменьшением индуцированного магнитного 
момента на легких атомах и увеличением объема (в случае бора). При-
меси, занимающие подрешетку железа (Al и Si) существенно понижают 
магнитные моменты на атомах железа и намагниченность цементита. 
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Таблица 1.10. 
Плотность на уровне Ферми (N(EF), сост/эВ*ф.е.), магнитные 
моменты (μM, μВ) на атомах и полная намагниченность (НМ μВ) для 
цементита с 2р и 3р примесями [65].
Fe3C0.75B0.25 Fe3C Fe3C0.75N0.25 Fe3C0.75O0.25
N↑(EF) 1.24 1.19 1.26 0.78
N↓(EF) 1.83 1.78 1.92 1.54
μM (X) -0.13 -0.12 -0.06 -0.05
MM(Fes) 2.10 1.96 1.98 2.19
MM(Feg) 1.89 1.86 1.88 2.09
НM 22.75 22.25 22.68 24.65
ΔHf -0.06 0.22 0.18 0.33
Fe2.75Al0.25C Fe2.75Si0.25C Fe3C0.75P0.25 Fe3C0.75S0.25
N↑(EF) 1.45 1.37 1.31 1.05
N↓(EF) 1.94 1.89 1.96 2.24
μM(X) -0.04 -0.04 -0.08 -0.03
MM(Fes) 1.92 1.89 2.02 2.08
MM(Feg) 1.74 1.67 1.87 1.89
НM 18.65 18.43 22.59 22.84
ΔHf 0.65 1.29 0.23 0.29
Минимальные магнитные моменты на атомах железа получены 
для примеси кремния в цементите. Для бороцементитов, энтальпия 
образования понижается линейно с концентрацией бора (Табл.1.11). 
Смена знака энтальпии образования происходит примерно вблизи со-
става Fe3С0.80B0.20. Увеличение намагниченности в ряду бороцементитов 
происходит, в основном, за счет роста магнитного момента атомов Fe1.
Таблица 1.11. 
Оптимизированные параметры решетки a, b, c (Å), магнитные 
моменты (μM, μВ) на атомах, полная намагниченность (НМμВ) и 
энтальпия образования бороцементитов (ΔHf, эВ/ф.е.) [66].
Fe3C Fe3C0.75B0.25 Fe3C0.5B0.5 Fe3C0.25B0.75 Fe3В
a
b
c
М
5.058 (5.082) 
6.703 (6.733)
4.506 (4.521)
5.126
6.670
4.467
5.218
6.652
4.438
5.315
6.629
6.629
5.397 (5.433)
6.650 (6.656)
4.363 (4.454)
μM (С) -0.12 -0.12 -0.12 -0.12 -
μM (В) - -0.14 -0.15 -0.15 -0.16
MM(Fe1) 1.96 2.04 2.15 2.22 2.28
MM(Fe2) 1.86 1.89 1.90 1.91 1.94
НM 22.25 22.75 23.23 23.64 24.10
ΔHf 0.22 -0.06 -0.33 -0.59 –0.87
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Как показывают карты зарядовой плотности (Рис.1.11), стабили-
зация бороцементитов связана с усилением d-p гибридизации за счет 
образования сильных ковалентных Fe-В связей.
Рис.1.11. Карты зарядовой плотности в плоскости С(В)-Feg-С(В) для 
Fe3C,Fe3C0.75B0.25 и Fe3B [66].
Полученные результаты для бороцементита позволили интерпре-
тировать мессбауэровские эксперименты, согласно которым при за-
мещении в составе Fe3С углерода на бор изомерный сдвиг на ядрах 
железа в системе Fe3C1-xBx слабо зависит от концентрации бора. Прове-
денные расчеты показали, что постоянство изомерного сдвига обуслов-
лено компенсацией вкладов, связанных с уменьшением заселенности 
3d и ростом заселенности 4s валентных состояний железа. 
Таким образом, согласно расчетам [65] бор должен способствовать 
стабилизации цементита, а алюминий, и особенно кремний существен-
но увеличивают энтальпию образования и дестабилизируют цементит. 
Аналогичный вывод о дестабилизации цементита примесью кремния 
получен в [6, 62], где расчет методом FLAPW предсказывает возраста-
ние энтальпии образования Fe11Si4cC4 и Fe11Si8dC4 на 52.06 кДж/моль 
и 37.17 кДж/моль. В соответствии с результатами [65], показано, что 
кремний существенно понижает магнитные моменты атомов железа.
Расчеты [15, 61] предсказывают позицию углерода предпочти-
тельной для примесей P и S, а позицию Fe2 для Al. В случае Si, угле-
род является предпочтительной позицией в Fe12C4, но в большой 
суперячейке Fe96C32 получено очень небольшое преимущество Fe2 
над С (Табл.1.11). Положительное изменение энтальпии образования 
цементита предсказано для Si, P и S и отрицательное для примеси Al 
(Табл.1.11) как для Fe12C4 [61] так и для расширенной суперячейки 
Fe96C32 [15]. Существенное понижение ΔHf  для примеси Al не согла-
суется с экспериментальными данными, указывающими на ее деста-
билизирующий эффект. Моделирование магнитного разупорядочения 
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расчетами немагнитной фазы цементита предсказывает для Al и Si еще 
более сильную стабилизацию, хотя примеси Al и Si используются для 
подавления образования цементита. Однако энтальпии предпочтения, 
рассчитанные в [61], правильно предсказывают предпочтительное рас-
пределение Si, Al, P и S в ОЦК Fe как для ферромагнитного, так и для 
немагнитного цементита (Табл.1.12). Для всех р-примесей за исклю-
чением Si, использование в расчете расширенной ячейки Fe96C32 не 
меняет основных тенденций в поведении энтальпии предпочтения, по-
лученных для ячейки Fe12C4.
Таблица 1.12. 
Изменение энтальпии образования ΔHf и энтальпии предпочтения ΔHр 
для р-примеси в позициях Fe1, Fe2 и С ферромагнитного Fe3C, 
рассчитанные для Fe12C4 [61]. Значения для расширенной 
суперячейки Fe96C32 [15] приведены в скобках.
ΔHf (эВ/атом) ΔHр (эВ/атом)
Элемент Fe1 Fe2 C Fe1 Fe2 С
Al -0.17
(-0.12)
-0.24
(-0.21)
 (1.84) 0.59
(0.66)
0.52
(0.57)
 (2.69)
Si 0.54
(0.56)
0.29
(0.34)
 (0.38) 1.65
(1.67)
1.40
(1.45)
(1.56)
P 1.60
(1.58)
0.39
(0.93)
(-0.59) 2.59
(2.54)
1.39
(1.89)
(0.44)
S 2.77
(2.38)
1.00
(1.81)
(0.10) 2.56
(2.13)
0.79
(1.56)
(-0.08)
Термодинамическое моделирование распределения кремния меж-
ду цементитом и ферритом [64] показало, что из-за большого положи-
тельного значения ΔHр для Si при Т = 0 К, сегрегация Si в цементит 
отсутствует в согласии с экспериментом.
1.4. СТАбИЛЬНОСТЬ СОЕДИНЕНИЙ М3C И М3Х СО 
СТРУКТУРОЙ ЦЕМЕНТИТА
Электронная структура и стабильность карбидов и боридов пере-
ходных металлов VII-VIII групп со структурой цементита М3Х (M=Fe, 
Co, Ni; X=C или B) исследована в работе [32]. Установлено, что все 
фазы имеют металлический тип проводимости; соединения Fe3C, 
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Co3C, Fe3B, Co3B имеют ферромагнитный тип упорядочения с величи-
ной среднего момента 1.95, 1.01, 2.17 и 1.20 μB, соответственно, а Ni3C 
и Ni3B являются немагнитными. Рассчитанные энергии образования 
М3Х равны 0.22, 0.49, 0.41, -0.85, -0.76, -1.04 эВ/атом для Fe3C, Co3C, 
Ni3C, Fe3B, Co3B и Ni3B, соответственно, то есть все карбидные фазы 
являются нестабильными или метастабильными, а все бориды – ста-
бильны. Дестабилизация структуры цементита возрастает для карби-
дов при переходе от Fe3C к Ni3C за счет более слабых ковалентных Ni-C 
связей и наоборот, стабильность боридов возрастает от Fe3B к Ni3B за 
счет более сильных Ni-B связей (Рис.1.12). 
Рис.1.12. Карты зарядовой плотности в плоскости М1-Х-М2 для Fe3C, Ni3C, 
Fe3B и Ni3B.
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Кристаллические параметры, электронная структура и стабиль-
ность цементитоподобных бинарных M3C и тройных С2MC, FeM2C 
карбидов исследована в [16] для M = Al, Co, Cr, Cu, Fe, Hf, Mn, Mo, Nb, 
Ni, Si, Та, Ti, V, W и Zr. Для всех карбидов оптимизирована кристал-
лическая структура и предсказаны параметры решетки и координаты 
атомов. Fe3C и Co3C являются ферромагнетиками, а в основном состоя-
нии Mn3C магнитные моменты марганца антиферромагнитно упорядо-
чены вдоль [001]. Отрицательная энтальпия образования (в кДж/моль) 
предсказана для Cr3C (-7.337), Hf3C (-41.850), Mn3C (-6.6512), Nb3C 
(-26.022), Та3C (-33.779), Тi3C(-36.819), V3C (-26.692), Zr3C(-36.659). 
Однако, эти элементы относятся к карбидообразующим и образуют бо-
лее стабильные карбиды другой структуры. В результате, равновесные 
фазовые М-С диаграммы не содержат M3C со структурой цементита. 
Среди тройных карбидов, отрицательная энтальпия образования по-
лучена для AlFe2C, Cr2FeC, FeMn2C, FeNb2C, Fe2TaC, FeTa2C, Fe2TiC, 
FeTa2C, FeTi2C, FeV2C и Fe2VC. Максимальные значения модуля упру-
гости B0(ГПа) для стабильных карбидов, рассчитанные из уравнения 
состояния достигают высоких значений 290.16 (Cr3C), 293.04 (Mn3C), 
293.47 (Cr2FeC) [16].
Таким образом, как продемонстрировано в этой главе, ab initio рас-
четы позволяют достаточно точно воспроизвести экспериментальные 
данные по структурным параметрам, упругим и магнитным свойствам, 
стабильности цементита, а также предсказать влияние примесей, их 
позиции в структуре цементита и их распределение между цементитом 
и ферритом.
Работа выполнена в рамках государственного задания ФАНО Рос-
сии и планами НИР ИХТТ УрО РАН  (тема АААА-А16-116122810214-9) 
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ВВЕДЕНИЕ. КРИСТАЛЛОГРАФИЧЕСКОЕ ОПИСАНИЕ 
СТРУКТУРНОГО ТИПА D011
Кристаллическая структура цементита представляет собой соб-
ственный структурный тип Fe3C с пространственной группой Pnma, и 
обозначаемый D011 [1]. Ромбическая элементарная ячейка по данным 
[2] имеет периоды (в пм) a=508,96, b=674,43, c= 452,48. Атомы желе-
за занимают позиции двух типов с координатами для FeI x/a=0,1816, 
y/b=0,0666, z/c=0,3374; для FeII x/a=0,0367, y/b=0,2500, z/c=0,8402. Ко-
ординаты атомов углерода x/a=0,877, y/b=0,250, z/c=0,444. Приведен-
ные здесь координаты атомных позиций позволяют изобразить струк-
туру цементита в полиэдрах с непрозрачными гранями (рис. 2.1 а, б). 
На этом изображении атомы углерода не показаны, они центри-
руют 9-вершинные трехшапочные тригональные призмы (рис. 2.1 в), 
совпадающие по строению с 9-вершинными полиэдрами Бернала в его 
модели металлической жидкости [3]. Можно видеть, что все вершины, 
заселенные металлическими атомами, принадлежат только тригональ-
ным призмам, т.е. остальные полиэдры этой структуры (тетраэдры, 
полуоктаэдрические шапочки призм, октаэдры) собственных вершин 
не имеют. Поскольку каждая вершина призмы принадлежит двум при-
змам, можно считать, что химический состав призмы соответствует 
формуле Fe3C. На рисунке 2.1 а,б можно также видеть, что содержащие 
углерод призмы образуют приблизительно плоские слои, перпендику-
лярные направлению [010]. В пределах слоя вдоль [100] выделяются 
цепочки: тетраэдр, полуоктаэдр, призма, тетраэдр, полуоктаэдр, при-
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зма, и т.д. В пределах цепочки призмы общих вершин не имеют и объ-
единены по общим треугольным граням попеременно с тетраэдром и 
полуоктаэдром. К свободной квадратной грани полуоктаэдра присоеди-
няется призма, принадлежащая такой же соседней цепочке, сопряжен-
ной с первой цепочкой в единую спираль (зигзагообразные стержень). 
На рис. 2.1 а для тетраэдров и полуоктаэдров показаны только верши-
ны, поэтому для наглядности «металлоуглеродный» слой на рис. 2.1 г 
показан с непрозрачными гранями соединительных тетраэдров и полу-
октаэдров. Между этими «металлоуглеродными» слоями лежат слои, 
заселенные только металлическими атомами. 
                   а)                                                           б)
                   в)                                                           г)
Рис. 2.1. Кристаллическая структура цементита Fe3C в полиэдрах. (а) и (б) 
проекции соответственно вдоль осей [010] и [100] с небольшим разворотом 
для демонстрации объема;
(в) основная строительная единица цементита- трехшапочная тригональная 
призма (9-вершинник Бернала), центрированная атомом углерода; (г) метал-
лоуглеродный слой тригональных призм, перпендикулярный [010]
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Объединение слоев вдоль перио-
да [010] показано на рис.2.2, и реали-
зуется обобществлением наклонного 
ребра шапочек двух призм, лежащих 
в соседних слоя, механическая устой-
чивость этой связи обеспечивается 
возникающим при этом тетраэдром, 
имеющим общие грани с обеими ша-
почками. Заметим, что здесь объе-
динение полуоктаэдрических шапо-
чек по общим ребрам такое же, как 
объединение октаэдров по ребрам в 
ГЦК-упаковке.
Уже одного взгляда на рис. 2.1 до-
статочно, чтобы убедиться в полном 
отсутствии инструментов для опи-
сания связи структуры цементита со 
структурами аустенита и феррита, и 
тем более описаний их взаимных пре-
вращений. На этом кристаллографи-
ческое описание структуры цементита 
c необходимостью, заканчивается, мы вынуждены искать другие спо-
собы описания структур.
2.1. КОМбИНАТОРНОЕ ОПИСАНИЕ ЛОКАЛЬНЫХ 
ОбъЕДИНЕНИЙ АТОМНЫХ КЛАСТЕРОВ
Парадокс описания кристаллической структуры, с помощью не-
кристаллографических симметрий, заявленного в заголовке данной 
главы, кажущийся. В кристаллических структурах подавляющего чис-
ла металлов атомы (положительные ионы) находятся в вершинах трех-
мерно-периодических решеток Бравэ, и этот частный случай в течение 
многих десятилетий создает иллюзию полного описания данной струк-
туры. Классическая кристаллография, основанная на пространствен-
ных (федоровских) группах описывает структуры кристаллических 
фаз лишь частично: они не отображают симметрию разбиения 3-мер-
ного Евклидового пространства на полиэдры. Для описания структу-
Рис.2.2. Схема объединения це-
почек призм вдоль направления 
[010].  Полуоктаэдрические ша-
почки двух призм имеют общее 
ребро, призмы разных цепочек 
общих вершин не имеют
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ры необходимо знать координаты вершин полиэдров, но федоровские 
группы не устанавливают никакой связи координат вершин атомных 
полиэдров с симметрией кристалла. Пример: двумерно-периодическая 
структура с квадратной решеткой периода а, узлы этой решетки совпа-
дают с центрами квадратов структуры со стороной b<а. Группа симме-
трии этой структуры не изменится при изменении величины b. Федо-
ровская группа размножает определенное множество исходных точек 
(многогранник, стартовый кластер) только жесткими движениями, ко-
торые не зависят от симметрии стартового кластера (т.е., по определе-
нию, не учитывают эту симметрию). Если в приведенном двумерном 
примере в узел квадратной решетки вместо центра квадрата поместить 
центр правильного пятиугольника, то федоровская группа оказывается 
не способной полностью перечислить все элементы симметрии струк-
туры (системы точек). Федоровская группа отображает только квадрат-
ную решетку, и лишь те плоскости симметрии пятиугольника, которые 
совместимы с квадратной решеткой (необходимую в данном случае по-
воротную ось 5-го порядка она отобразить не может).
Поэтому разные разбиения, т.е. разные структуры, могут иметь 
одну и ту же федоровскую группу. Например, структуры многих метал-
лов с гранецентрированной кубической решеткой (ГЦК) имеют про-
странственную группу Fm3m, и такую же пространственную группу 
имеет карбид Cr23C6 (116 атомов на элементарную ячейку), и интерме-
таллид Th6Mn23 (118 атомов на ячейку) [4].
Как сказано выше, кристаллическая структура цементита Fe3C 
представляет собой собственный структурный тип D011. Но важней-
шее в кристаллохимии понятие структурного типа до сих пор не имеет 
строгого определения, и описывается набором атрибутов: простран-
ственная группа, правильная система точек, размеры и форма элемен-
тарной ячейки, химическая формула. Отсутствие строгого определения 
обусловлено, по крайней мере, двумя факторами: отсутствует связь 
значений стартовых координат правильной системы точек с самой 
пространственной группой; важнейший атрибут структурного типа - 
элементарная ячейка − выбирается бесконечным числом способов, что 
ограничивает возможности использования этого понятия для построе-
ния физических теорий явлений в кристаллах.
Не имея этого определения, мы не знаем, на какие фрагменты 
(кластеры или объединения кластеров) надо разбить кристаллические 
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структуры двух разных структурных типов, чтобы найти приемлемые 
с точки зрения эксперимента и теории структурные механизмы на-
блюдаемых явлений, в особенности превращения кристалла одного 
структурного типа в другой, или образования сростка кристаллов двух 
структурных типов. Можно привести еще пример неспособности кри-
сталлографических групп адекватно описать структуру кристаллов: 
интерметаллиды Ti2Ni и Al10V имеют одну и ту же пространственную 
группу Fd3m, но кубическая кристаллическая структура Al10V обра-
зована линейными цепочками икосаэдров вдоль <110>, а в структуре 
Ti2Ni икосаэдры объединены по четыре в кластер с общей тетраэдриче-
ской симметрией. С другой стороны, разные пространственные группы 
соответствуют сборке одинаковых кластеров: структуры фаз Th6Mn23 
(пр. гр. Fm3m) и Al13Cr4Si4 (пр. гр. F-43m) также собраны из четверок 
икосаэдров, как и Ti2Ni (пр. гр. Fd3m) [4].
Для описания превращений в сталях (и чугунах) с участием цемен-
тита надо найти общие закономерности в разбиении на строительные 
единицы структур цементита и его возможных партнеров по превраще-
ниям: расплава железо-углерод, аустенита с ГЦК-решеткой, феррита с 
ОЦК-решеткой, а также карбидов М7С3 и М5С2. Последнее обусловле-
но тем, что указанные карбиды (обычно содержащие соответственно 
хром или марганец) вместе с цементитом участвуют в т.н. карбидных 
превращениях in situ M3C↔M7C3 и М3С↔M5C2, т.е. когда кристалл ис-
ходного карбида не растворяется, а превращается в другой карбид без 
изменения размеров и формы частицы (явно кооперативным образом). 
Такое карбидное превращение наблюдалось и без участия легирующих 
компонентов в двойной системе Fe-C: полученная напылением аморф-
ная пленка состава Fe75C25 при нагреве испытывала цепочку превраще-
ний: аморфная фаза Fe75C25→Fe7C3→Fe5C2→Fe3C [5, 6]. В последнем 
случае надо отметить, что исходная аморфная и конечная карбидная 
фазы имеют одинаковый химический состав, а промежуточные карбид-
ные фазы по отношению к цементиту обогащены углеродом.
Для решения задачи о разбиении структур на полиэдры необходи-
мо обратиться к основам кристаллографии. По умолчанию первичной 
в структуре считается бесконечная решетка, но тогда откуда при обра-
зовании кристалла 1001-ый атом знает, что ему надо занять трансляци-
онно–эквивалентное положение по отношению к 1-му атому? 
Это основное противоречие теоретической кристаллографии 
устранено лишь в 1976 году, когда была доказана локальная теорема 
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[7], которая утверждает, что трехмерно-периодическая структура - осо-
бый случай т.н. точечной системы Делоне. Эта последняя представляет 
собой систему точек, характеризующуюся двумя аксиомами: 1) рас-
стояние от любой точки системы до ближайшей к ней точки системы 
не меньше некоторого фиксированного отрезка длины r; 2) расстояние 
от любой точки пространства до ближайшей к ней точки системы не 
больше некоторого фиксированного отрезка длины R. Эти две аксио-
мы обеспечивают примерно равномерное распределение точек в про-
странстве. Точки (атомы) не налезают друг на друга (первая аксиома) 
и не разбегаются на слишком большие расстояния, т.е. среда является 
конденсированной (вторая аксиома). Возможна эквивалентная форму-
лировка этих двух аксиом: в сфере радиуса r содержится не более од-
ной точки системы, а в сфере радиуса R не менее одной точки. В рам-
ках этой аксиоматики любая (r, R)-система характеризуется особыми 
конечными кластерами. Множество точек системы, лежащих внутри 
или на границе шара произвольного радиуса ρ с центром в точке A си-
стемы обладает точечной группой симметрии. При увеличении радиу-
са шара для любой точки A (r, R)-системы существует такое значение 
ρ, что точечная группа остается такой же и для всех точек системы 
внутри шара радиуса ρ+2R с центром в той же точке. Совокупность 
векторов, исходящих из точки А в каждую точку внутри шаров радиу-
са ρ+2R и ρ называют соответственно стабильным и предстабильным 
паучками (кластерами) точки А. В 2-мерном случае стабильный паучок 
ограничен окружностью радиуса 4R. В трехмерном случае ρ не более 
10R [8]. Для того, чтобы система Делоне стала кристаллом, необходи-
мо и достаточно, чтобы все стабильные паучки совмещались жесткими 
движениями, и тогда данная система (кристалл) однозначно задается 
таким кластером. Другими словами, трехмерная периодичность воз-
никает в результате объединения таких кластеров, но никак не наобо-
рот (т.е. когда по умолчанию конечный кластер рассматривается как 
результат деления кристалла на части). В общем случае произвольной 
(r, R)- системы ее стабильные паучки могут оказаться разными (некон-
груэнтными) для разных точек системы. Такая (r, R)- система не явля-
ется кристаллом.
Cогласно локальной теореме, 1-ый атом соединяется с 1001-ым 
цепочкой из таких особых кластеров, которая и обеспечивает транс-
ляционную эквивалентность этих атомов. Звено цепочки меньше 2R. 
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Наличие таких цепочек определяет возможность разбиения кристалла 
на линейные подструктуры.
Естественно, что эти цепочки кластеров соответствуют цепочкам 
химических связей. При замене безразмерных точек (r,R)- системы ато-
мами (ионами) расстояния от центральной точки стабильного паучка 
до других его точек будут соответствовать разным длинам разных хи-
мических связей, ответственных за образование кристалла [8]. Есте-
ственно, что природа химической связи (металлическая, ковалентная, 
ионная, водородная) для построения кристалла как особой системы 
Делоне значения не имеет. 
Из локальной теоремы следует, что бесконечная трехмерно-пери-
одическая структура является результатом взаимодействия кристалло-
химически допустимых (энергетически выгодных) строительных еди-
ниц, например, координационных полиэдров. 
Образование этих особых кластеров может быть результатом фи-
зического процесса поатомной конденсации из паровой или жидкой 
фазы. При поатомной конденсации четыре атома одной химической 
природы (одного радиуса) образуют правильный тетраэдр: минималь-
ную часть трехмерного Евклидова пространства. Эта конструкция со-
ответствует минимуму энергии межатомного взаимодействия, распо-
ложение атомов одинаково и каждый атом связан с остальными тремя 
равными непересекающимися отрезками.
Всякий полиэдр может быть разбит на тетраэдры, а всякий кри-
сталл на линейные подструктуры (согласно локальной теореме). Поэ-
тому для наиболее симметричного случая кристаллических структур, 
допускающих аппроксимацию цепочками правильных тетраэдров, 
можно предположить существование универсальной симметрийно до-
пустимой строительной единицы. 
Самая симметричная фигура − сфера. Через ее центр проходит 
бесконечное число поворотных осей симметрии: сфера совмещается с 
собой при повороте относительно центра на любой угол. Все точеч-
ные группы, входящие в 230 пространственных (федоровских) групп 
являются подгруппами группы вращений сферы. Симметрия правиль-
ных полиэдров определяется разбиением сферы вершинами полиэдров 
на равные части, когда каждая часть одинаково окружена такими же 
соседними (правильное, или регулярное разбиение). Такими частями 
могут быть только треугольники, квадраты и пятиугольники. Правиль-
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ного разбиения сферы на шестиугольники не существует, поэтому сфе-
рическая молекула фуллерена С60 представляет собой комбинацию 12 
пятиугольников и 20 шестиугольников. Кристаллические металлы и 
ионные кристаллы являются упаковкой правильных тетраэдров, вер-
шины которых заселены соответственно положительными ионами ме-
таллов или отрицательными ионами кислорода или галогенов. Но пра-
вильное разбиение сферы на треугольники не определяет объединений 
правильных тетраэдров. Октаэдр и икосаэдр являются объединениями 
соответственно 4 или 20 неправильных тетраэдров.
Число вершин V, граней F и ребер E разбиения замкнутой поверх-
ности определяется характеристикой Эйлера χ и родом поверхности 
g через соотношение Эйлера: χ = V − E + F = 2(1-g). Сфера является 
частным случаем замкнутой поверхности рода g=0 c Эйлеровой харак-
теристикой χ = 2 − 2g = 2. На поверхностях другой Эйлеровой характе-
ристики возможны правильные разбиения на шестиугольники (g = 1) и 
семиугольники (g = 3), невозможные на сфере. Род g можно трактовать 
как число ручек сферы, поверхность рода g = 1 является тором. Такое 
расширение возможных разбиений поверхностей другой Эйлеровой 
характеристики позволяет ожидать нахождения на таких поверхностях 
разбиений, соответствующих объединениям правильных тетраэдров. 
Обращение к симметрии разбиения поверхности на шестиуголь-
ники возникла в связи с появлением в эксперименте таких графитовых 
(шестиугольных) сеток, как фуллерены и нанотрубки.
В общем виде разбиение тора на шестиугольники рассмотрено в 
теории правильных разбиений поверхностей. Группы симметрии этих 
разбиений (автоморфизмы допустимых перестановок вершин и самих 
шестиугольников) определяют также число правильных шестиуголь-
ников m, на которые можно разбить тор, число ребер такого разбиения 
будет равно 6m/2 = 3m, число вершин 6m/3 =2m. Возможные значе-
ния m = р2 + р + 1, где простое число p означает порядок поля Галуа [9]1. 
Поле – замкнутое множество чисел, в котором введены законы сложе-
ния и умножения. Поле Галуа порядка p – это множество остатков от 
1 Э.Галуа создал теорию групп, решая задачу нахождения общего решения 
уравнения любой степени n в виде комбинаций постоянных коэффициентов 
уравнения. Разделом, близким теории групп, является комбинаторика, кон-
струкции которой будут использованы в этой главе в дальнейшем (прим. авт.).
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деления всех положительных целых чисел на p. Например, при p = 2 
минимальное поле Галуа состоит из нуля и единицы − остатков от деле-
ния любого числа на 2. Поэтому при p = 2 тор разбивается на 7 шестиу-
гольников (см. рис. 2.3 a); это разбиение имеет 14 вершин, 21 ребро 
(14-21+7 = 0), и обладает группой симметрии из некристаллографиче-
ского числа 42 элементов.
 а)                                                                   б)
Рис. 2.3. Регулярное разбиение тора на семь шестиугольников, развернутое на 
плоскость. При склеивании краев разреза с идентичными символами получа-
ется тор. Разбиение имеет 6х7:3 = 14 вершин и 6х7:2 = 21 ребро. Группа пе-
рестановок шестиугольников имеет 42 элемента (а); раскраска чередующихся 
вершин в два цвета дает группу симметрии с 42х4 = 168 элементами (б)
Разбиение тора, которое мы использовали, особое. Это минималь-
ное разбиение, когда каждый шестиугольник окружен по ребрам ше-
стью шестиугольниками (в каждой вершине сходятся по 3 шестиуголь-
ника). По определению это Платоново тело, построенное из правиль-
ных гексагонов. На сфере это было невозможно, а на торе возможно. 
При раскраске вершин в 2 цвета (рис. 2.3 б) у этой конструкции есть 
группа симметрии перестановок (номеров вершин или шестиуголь-
ников) некристаллографического порядка 42·4=168 (т.н. проективная 
линейная группа PSL (2,7). Раскраска в два цвета имеет определенный 
геометрический смысл при образовании структур, что будет показано 
ниже. Число 168 гораздо меньше, чем 14! − число перестановок всех 
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14 вершин. Шестиугольники графита обусловлены направленностью 
химических связей отдельного атома углерода. Нас в первую очередь 
интересуют металлические структуры, когда валентные усилия еди-
ничного иона равномерно распределены по сфере. Поэтому нам нужно 
получить разбиение тора на треугольники. Для этого можно поставить 
в центре каждого шестиугольника точку, соединить эти точки кратчай-
шими линиями на поверхности (геодезическими линиями) и отбросить 
вершины исходных шестиугольников. Полученное правильное разби-
ение тора на треугольники называется дуальным по отношению к ис-
ходному, и поэтому имеет ту же группу симметрии PSL (2,7). Дуальные 
разбиения поверхности имеют одинаковое число ребер, а число вер-
шин одного равно числу граней другого. Взаимно дуальными являются 
также куб с октаэдром и икосаэдр с додекаэдром. Соответственно, в 
полученном нами правильном разбиении тора на треугольники имеет-
ся 7(=р2+р+1) вершин и 14 треугольников, и каждая вершина, как и в 
тетраэдре, связана с шестью остальными равными непересекающими-
ся отрезками. 
Рис. 2.4. Разбиение тора на 14 треугольников (триангуляция), развернутое на 
плоскость (дуаль к разбиению на шестиугольники на рис. 2.3). При склеивании 
краев разреза с идентичными символами получается тор. Белые вершины при-
надлежат затененному треугольнику с определенным черным номером. Каждое 
ребро – 2 белых вершины принадлежат только одному черному треугольнику
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На рис.2.4 показана развертка триангулированной (разделенной 
на треугольники) поверхности тора семью равноотстоящими друг от 
друга точками (стороны прямоугольника – края двух разрезов тора). 
Затененные треугольники определяют все вершины разбиения тора. 
Каждой вершине разбиения присвоен номер. Номера присвоены и тре-
угольникам (черные цифры). Разрез тора по малой окружности (точки 
2,4,5) и выпрямление дает цилиндр, разрез которого по образующей 
(точки 4, 6, 7) дает показанный прямоугольник. Точки с одинаковыми 
номерами на разных сторонах разреза на торе тождественны.
Понятно, что номера вершин от 1 до 7 разбиты на тройки в соот-
ветствии с нумерацией вершин 14 треугольников. Поэтому разбиение 
7 чисел на тройки перестает быть произвольным, оно определяется 
симметрией разбиения тора на треугольники. Для определения данно-
го варианта нумерации вершин 14 треугольников достаточно выделить 
только 7 троек. Это похоже на разбиение обычной шахматной доски: 
нам достаточно определить вершины квадратов только одного цвета, 
тем самым определяются и вершины квадратов другого цвета. Пока-
занное на рис.2.4 разбиение на 14 треугольников можно считать шах-
матной доской и, определив треугольники через один (т.е. взяв только 
7 троек), мы определим все 14 треугольников. Любая пара из выделен-
ных 7 треугольников (затененных) имеет лишь одну общую вершину, 
и каждая вершина принадлежит 3 выделенным треугольникам. В этом 
случае симметрии полученного разбиения определяются перестанов-
кой троек чисел, выделенных из данных семи чисел при условии, что 
каждое число принадлежит трем тройкам, каждые две тройки имеют 
только одно общее число, и каждая пара чисел принадлежит только од-
ной тройке. 
Нумерацию вершин треугольного разбиения на рис.2.4 можно ме-
нять только в соответствии с перечисленными выше симметрийными 
соотношениями. Если представить нумерацию вершин разбиения в 
виде таблицы кодировки номеров вершин (Табл. 2.1), то сразу станут 
видны перечисленные симметрийные соотношения и возможные пе-
рестановки номеров. Каждый столбец таблицы соответствует номеру 
вершины («белая цифра») на рис.2.4, а в каждой строке затушеванные 
ячейки указывают номера вершин одного из 7 треугольников, номер 
которого («черная цифра») совпадает с номером строки. Затушеванная 
ячейка на пересечении столбца и строки указывает, что данная верши-
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на, принадлежит (инцидентна) данному треугольнику, поэтому называ-
ется знаком инцидентности. 
Таблица 2.1. 
Таблица кодировки вершин разбиения тора на треугольники
1 2 3 4 5 6 7
1
2
3
4
5
6
7
Из таблицы 2.1 очевидно, что любая вершина принадлежит трем 
треугольникам (в каждом столбце только три затушеванные ячейки), 
любые две строки пересекаются по одному столбцу (любые 2 треуголь-
ника имеют общую вершину); смене нумерации вершин соответству-
ет перестановка столбцов. Таблица 2.1 построена по схеме разбиения 
тора (см. рис.2.3), но ее можно составить и без рисунка, поскольку та-
кое разбиение семи символов на семь троек однозначно определяется 
минимальным полем Галуа порядка 2. Знаки таблицы 7х7 ставятся в 
соответствии с цепочками некоторых теорем конечных проективных 
геометрий [10], поскольку сама конструкция разбиения тора на 14 тре-
угольников определяется одной из конструкций проективной (неевкли-
довой) геометрии. Проективная геометрия отличается от Евклидовой 
тем, что находящиеся в одной Евклидовой плоскости параллельные 
прямые пересекаются в одной точке, расположенной на бесконечно 
удаленной прямой1. Конечные (содержащие конечное число точек) про-
ективные геометрии (конструкции) обобщают обычные многоугольни-
ки и многогранники. Конструкция, содержащая конечное число точек 
v = p2+p+1, и столько же прямых, где через каждую точку проходит p+1 
1 Проективная геометрия возникла в 17-18 вв. как теория перспективы в живо-
писи, решающая практическую задачу – изображения трехмерного пейзажа, 
портрета, натюрморта, - на двумерном холсте.
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прямая, состоящая из k = p+1 точки, называется конечной проективной 
плоскостью PG(2,p), где p – порядок поля Галуа. 
Конструкция, соответствующая таблице 2.1, соответствует мини-
мальному полю Галуа р = 2, поэтому называется минимальной конеч-
ной проективной плоскостью PG(2,2). Соответственно она содержит 
22+2+1 = 7 точек и 7 прямых, через каждую точку проходит 2+1 = 3 «пря-
мых», состоящая из k = 2+1 = 3 точек. Всякие p = 2 точки принадлежат 
только одной «прямой». Слово «прямая» поставлено в кавычки, чтобы 
подчеркнуть: в ней только k точек, т.е. это набор точек, а непривычная 
сплошная прямая. Таблица 2.1, представленная выше как таблица ин-
цидентности разбиения тора на треугольники, одновременно являет-
ся таблицей инцидентности PG(2,2). Столбцы, как и в разбиении тора, 
соответствуют «белым точкам» (вершинам треугольников), а строки 
«прямым». В данном случае «прямая» состоит из трех точек, замыкаю-
щихся в треугольник, имеющий «черный номер». Инцидентность (при-
надлежность) точки прямой определяется заполнением ячейки в этой 
таблице, пустая клетка означает отсутствие инцидентности. По табли-
це инцидентности проективной плоскости PG(2,2) можно построить ее 
модель – граф инцидентности, т.е. фигуру, составленную из вершин и 
соединяющих их ребер. Чтобы различить «точки» и «прямые» проек-
тивной плоскости они принимаются за белые и черные вершины гра-
фа, а ребрами соединяют те, и только те пары из одной белой и одной 
черной точки, для которых в пересечении соответствующей строки и 
столбца содержится знак инцидентности, т.е. знак инцидентности в та-
блице соответствует ребру этот двухцветный (бихроматический) граф и 
был показан выше на рис. 2.3 б. Различение «точек» и «прямых», или 
номер вершин и номеров треугольников и составляет смысл введения 
двухцветной раскраски. Этот граф будет определять кластер некото-
рой структуры, симметрия кластера определится разбиением тора. 
На рис. 2.4 можно видеть, что каждая белая вершина принадлежит трем 
треугольникам, т.е. связана с тремя черными вершинами (номерами тре-
угольников). Таким образом, граф инцидентности вершин и треугольни-
ков представляет собой бихроматический граф, в котором каждая белая 
вершина связана с тремя черными, и наоборот. Каждый треугольник - 
это «прямая» конечной проективной плоскости, состоящая из трех точек, 
поэтому данный граф представляет собой граф инцидентности PG(2,2).
PG(2,2) представляет собой уже рассмотренное нами разбиение тора на 
7 шестиугольников с 14 вершинами и 21 ребрами [9] при раскраске 14 
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вершин в 2 цвета (7 белых и 7 черных). Этот же граф соответствует раз-
биению тора на 14 треугольников, если в этом графе соединять только 
белые вершины. Тогда получим 7 треугольников с черной вершиной в 
центре, и 7 пустых треугольников. Центрированные треугольники соот-
ветствуют 7 затененным треугольникам на рис. 2.4, а пустые – 7 белым 
треугольникам на том же рисунке. 
Пересечение параллельных прямых в одной точке невозможно в Ев-
клидовом пространстве, поэтому для получения правил сборки структур 
в трехмерном Евклидовом пространстве от полученных разбиений тора 
надо перейти к разбиению сферы в Евклидовом пространстве. В тополо-
гии тор − это сфера с ручкой. Ручка при разбиении тора на треугольники 
представляется изогнутой трехгранной призмой, присоединенной к тору 
своими двумя треугольными гранями (рис. 2.5 а, б). 
а)
б)
г)в)
Рис.2.5. Переход от триангулированного тора к триангулированной сфере вы-
полняется удалением «ручки», представляемой в виде изогнутой трехгранной 
призмы (а); При удалении «ручки» на поверхности сферы возникают треуголь-
ники 2-4-6 и 1-5-7 (основания призмы), а 6 боковых ребер призмы удаляются 
(б); на плоской развертке маленькими треугольными значками показаны отде-
ляемые от тора треугольники (в); оставшиеся треугольники (затененные и бе-
лые) склеиваются в объединение четырех тетраэдров по граням –тетраблок (г).
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Каждая боковая грань призмы разделена на 2 треугольника. Удале-
ние ручки означает удаление шести треугольников на боковых гранях 
призмы, и добавление к поверхности двух треугольных оснований при-
змы. Тогда, оторвав ручку, имевшую 6 ребер, получим сферу. От регу-
лярного семивершинного разбиения тора на 14 треугольников с 21 ре-
бром перейдем к особому нерегулярному семивершинному разбиению 
сферы на 14-6+2 = 10 треугольников с 21-6 = 15 ребрами. Нерегулярное 
разбиение потому, что в вершинах сходится неодинаковое число тре-
угольников. Особенность этого разбиения сферы в том, что оно полу-
чено из разбиения тора. При этом выполняются соотношения Эйлера, 
связывающие числа вершин, ребер и граней разбиений: 7−21+14 = 0 
для тора и 7−15+10 = 2 для сферы. Но это разбиение особое, т.к. получе-
но из особого разбиения тора (т.е. Платонова тела на торе). На развертке 
тора (рис. 2.5 в) удаляемые с ручкой треугольники обозначены треуголь-
ными значками. При склейке оставшихся 10 треугольников получает-
ся объединение по граням 4 тетраэдров с общей вершиной (тетраблок, 
рис. 2.5 г). У него 7 вершин, 15 ребер и 10 треугольных граней, централь-
ная вершина 3 принадлежит всем четырем тетраэдрам. Легко видеть, что 
именно с этого 7-вершинника начинается разнообразие структур, т.к. 
объединения по граням двух или трех тетраэдров возможны только од-
ним способом. Семивершинное объединение тетраэдров, как показывает 
рис. 2.6 может быть левым, правым или дискообразным. 
                       а)                                        б)                                             в)
Рис.2.6. Три варианта тетраблока: левый (а), правый (б) и дискообразный (в). 
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Переход от тора к сфере соответствует выделению локально Ев-
клидовой подконфигурации конечной проективной плоскости PG(2,2), 
эта часть неевклидовой геометрии может быть вложена в Евклидову, и 
поэтому может быть использована для описания реальных структур в 
Евклидовом пространстве.
Появление некристаллографического числа семь в этой мини-
мальной структурной единице обусловлено исходной группой симме-
трии разбиения тора на треугольники PSL (2,7). Этой же симметрией 
группы PSL (2,7) обладает уникальное разбиение минимальной части 
гиперболической плоскости (плоскости Лобачевского) на семиуголь-
ники, сходящиеся по три в одной вершине, при окружении каждого се-
миугольника семью другими (рис. 2.7 а). Эта часть имеет 56 вершин, 
24 семиугольников, 84 ребра [11]. Соответственно, склейка краев дан-
ной минимальной части дает поверхность рода 2 - 2 g = 4, т. е. сферу с 
тремя ручками (рис. 2.7 б).
                                 а)                                                                  б)     
Рис. 2.7 Группа Галуа PSL (2,7) описывает регулярное разбиение конечного 
куска гиперболической плоскости Лобачевского на 24 семиугольника с 
24Х7 : 3 = 56 вершинами и 24Х7 : 2 = 84 ребрами (а); склеивание краев дает 
сферу с 3 ручками, поскольку Эйлерова характеристика поверхности 
2 – 2 Х (число ручек) = 56-84+24 = -4 (б)
Одинаковая симметрия разбиения тора на 7 шестиугольников и 
части гиперболической плоскости на 24 семиугольника определяет 
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уникальность и 7-вершинного тетраблока, и его универсальность в ка-
честве общей структурной единицы конденсированных (кристалличе-
ских и некристаллических) фаз, допускающих аппроксимацию цепями 
правильных тетраэдров. Благодаря их одинаковой группе симметрии, 
тетраблок вкладывается и в разбиение тора, и в 56-вершинное разбие-
ние части плоскости Лобачевского. Вложение тетраблока в 56-вершин-
ное разбиение части плоскости Лобачевского обеспечивает существо-
вание симметрийных, а не произвольных правил объединения 7-вер-
шинников, т.е. образования упорядоченных структур. Любая цепь из 
правильных тетраэдров может быть собрана из тетраблоков [12]. Таким 
образом, именно минимальность поля Галуа, определяющего мини-
мальность PG(2,2), позволяет математически обосновать выбор семи-
вершинного объединения четырех правильных тетраэдров в качестве 
строительной единицы, определяющей особый класс тетраэдрических 
(металлоподобных) структур, допускающих аппроксимацию цепями 
правильных тетраэдров.
Можно утверждать, что структуры, допускающие аппроксимацию 
цепочками тетраблоков, составляют особый класс структур конденси-
рованных фаз, подобно тому, как наличие трехмерно-периодической 
бесконечной решетки выделяет кристаллы как особый класс структур. 
                                а)                                                                           б)     
Рис.2.8. Переброска короткой диагонали ромба 1-5 в объединении трех те-
траэдров по граням трансформирует объединение в октаэдр с короткой диаго-
налью ромба 2-7
В качестве элементарного акта полиморфного превращения рас-
сматривается переброска общего ребра в объединении трех правиль-
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ных тетраэдров, переводящее этот тетраэдрический кластер в правиль-
ный октаэдр (рис. 2.8) [13]2. Показанное на этом рисунке преобразова-
ние не является жестким движением, сохраняющим расстояния между 
точками, а представляет собой дробно-линейное преобразование. В об-
щем случае дробно-линейное преобразование f(z)=(az+b)/(cz+d) экви-
валентно произведению: трансляции на d/c, инверсии (1/z), вращению 
с дилатацией (растяжением-сжатием), трансляции на a/c
f(z)=(az+b)/(cz+d)=(z+d/c) (1/z) ((bc-ad)z/c2) (z+a/c), 
где z - комплексная переменная, a, b, c, d – целые числа, ad − bc ≠ 0. 
Если до переброски диагонали вершины ромба соответствовали точ-
кам z1, z2, z3, z4, то после переброски они соответствуют точкам 
w1, w2, w3, w4 таким, что:
(z1-z3)(z2-z4)/(z2- z3)(z1-z4)=(w1 - w3)(w2 - w4)/(w2- w3)(w1- w4). 
Переброска диагонали удовлетворяет приведенному двойному со-
отношению, так как двойное соотношение инвариантно относительно 
дробно-линейного преобразования. Показанное дробно-линейное пре-
образование является одним из видов преобразования в гиперболиче-
ской плоскости Лобачевского [14]3. Преобразование трех тетраэдров в 
октаэдр и образование поперечных связей между цепочками обеспечат 
описание трехмерно-периодических структур, а также их взаимные 
превращения. 
Прежде, чем перейти к описанию «некристаллографических» 
особенностей кристаллической структуры цементита и «некристалло-
графических» симметрий его превращений, сделаем несколько замеча-
ний по поводу «некристаллографичности» нашего подхода. Мы счи-
таем прилагательное «некристаллографический» в данном контексте 
временным. Мы рассмотрели симметрию разбиений тора на шестиу-
2  Впервые такое преобразование описал Фуллер в качестве одного из механиз-
мов вращения планет вокруг Солнца: R. Buckminster Fuller. Synergetics 2: Further 
Explorations In The Geometry Of Thinking: In collaboration with E.J. Applewhite. 
Macmillan Publishing Company, Inc., New York City, New York 1979. 592 p.
3 В отличие от Евклидовой плоскости, в гиперболической плоскости через точ-
ку, не лежащую на данной прямой, проходят, по крайней мере, две прямые, 
лежащие с данной прямой в одной плоскости и не пересекающие её (см. [ Ефи-
мов Н.В. Высшая геометрия, М.: Наука, 1978. 576 с.]). Вращение в Евклидовой 
плоскости длину вектора не меняет.
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гольники и треугольники как действие группы перестановок вершин и 
граней PSL (2,7). Но эта «некристаллографическая» группа не отделена 
непроходимой пропастью от «кристаллографических» групп. Убедить-
ся в этом можно, рассмотрев тетраэдр как 4-вершинный комбинаторный 
объект (см. [15]). Множество v вершин тетраэдра разбивается на подмно-
жества (блоки) из k = 3 вершин каждой грани, и каждые две вершины од-
ного ребра (t = 2) принадлежат двум граням (λ = 2). Этот комбинаторный 
объект представляет собой частный случай особой конструкции комби-
наторики, называемой t-(v,k,λ)-схемой блокового дизайна, т.е. множество 
v элементов, разделенное на подмножества (блоки) из k элементов в ка-
ждом. Разделение выполняется так, что каждый набор из t элементов со-
держится точно в λ блоках [16, 17]4. Частный случай блокового дизайна 
с t = λ = 2 называют геометрией биплоскости, или просто биплоско-
стью. Число элементов (вершин) биплоскости определяется по формуле 
v = 1 + k (k-1) / 2 [18]. При k = 3, 4, 5 биплоскости составляют особое 
подмножество c v= 4, 7 или 11, т.е. тетраэдр является геометрической 
интерпретацией первого члена (k = 3) короткой серии биплоскостей. В 
терминах комбинаторики тетраэдр рассматривается как биплоскость 
2-(4,3,2), а его точечная симметрия отображается таблицей инцидентно-
сти (принадлежности) биплоскости 2-(4,3,2) (Табл.2.2), где номер строки 
равен номеру грани, номер столбца равен номеру вершины. Любые две 
строки пересекаются по двум столбцам. Таблица инцидентности допу-
скает перестановку любых двух столбцов или строк, эти перестановки и 
отображают симметрию поворотов тетраэдра. 
Таблица 2.2. 
Таблица инцидентности биплоскости 2-(4, 3, 2)
1 2 3 4
1
2
3
4
4 Этот раздел комбинаторики широко применяется в криптографии, дешифровке 
и восстановлении поврежденных текстов. Тогда v может означать количество 
букв в алфавите, k –длину слова.
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Галуа доказал, что существует особая серия из четырех конечных 
групп PSL(2, p), p=3, 7, 11 и 5 [17]. При р = 3 и 5 это группы вращений 
тетраэдра и икосаэдра, при р=7 и 11 - это подгруппы группы движений 
гиперболической плоскости из 168 и 660 элементов, которые являют-
ся группами автоморфизмов 2-(7, 4, 2) и 2-(11,5,2). Описанная выше 
группа PSL (2,7) порядка 168 в качестве подгруппы содержит и груп-
пу 168:7 = 24 вращений куба. Кристаллографическая группа вращений 
куба видит у этого полиэдра лишь 24 элемента симметрии. С учетом 
всех перестановок вершин куба число элементов в группе перестано-
вок будет 8!= 40320, что нереально для анализа. Таким образом, группа 
PSL (2,7) порядка 168 позволяет проводить поиск дополнительных по 
отношению к кристаллографической группе куба симметрий в доступ-
ном реальному анализу множестве 168 элементов. Поскольку октаэдр 
и додекаэдр имеют ту же точечную группу, что и дуальные к ним куб и 
икосаэдр, видим, что группы вращений всех трехмерных Платоновых 
тел охватываются серией групп Галуа PSL (2, p), по определению назы-
ваемых «некристаллографическими». Таблица 2.3 представляет собой 
таблицу инцидентности биплоскости 2-(7, 4, 2). Пустые клетки этой та-
блицы однозначно определяют таблицу инцидентности т.н. дополняю-
щей (комплементарной) блок схемы 2-(7, 3, 1), тождественной таблице 
2.1, т.е. таблице инцидентности минимальной конечной проективной 
плоскости PG (2,2), отображающей разбиение тора на 14 треугольни-
ков. Здесь дополнение имеет примерно тот же смысл, как дополнение 
белыми квадратами черных квадратов шахматной доски до получения 
сплошной плоскости, разбитой на квадраты.
Таблица 2.3. 
Таблица инцидентности биплоскости 2-(7, 4, 2)
1 2 3 4 5 6 7
1
2
3
4
5
6
7
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Мы видим, что указанный ряд групп PSL(2,p) cоставляет единую 
систему с кристаллографическими точечными группами, и описывает 
симметрию не только тетраэдра, но и объединения четырех тетраэдров 
с 7 вершинами. В работе [13] было показано, что биплоскость 2-(11,5,2) и 
ее группа симметрии PSL (2,11) описывает 11-вершинное объединение 
двух тетраблоков по общей грани (поскольку 7+7-3 = 11, см. рис. 2.9). 
Эта же группа описывает и симметрийно допустимые трансформации 
11 – вершинного тетраэдрического объединения, элементарным актом 
этих трансформаций является переброска диагонали в ромбе (рис. 2.8). 
В работе [13] показано, что трансформации 11-атомного тетраэдриче-
ского кластера описывают взаимные трансформации основных метал-
лических структур (ГЦК, ОЦК, ГПУ), образование дефекта упаковки 
в ГЦК-структуре, а также образование из этих структур 9-вершинной 
трехшапочной тригональной призмы (полиэдра Бернала), являющейся 
местом размещения атомов углерода в кристаллической структуре це-
ментита. Группа PSL(2,11) впервые была использована в работах [19, 
20] для описания симметрии строения молекулы фуллерена С60. По су-
ществу, при дальнейшей работе с 9-вершинной трехшапочной триго-
нальной призмой – основной в структурной единицей цементита, мы 
используем некристаллографический симметрийный аппарат [13].
Рис. 2.9 11-вершинное объединение 2-х тетраблоков по общей грани порож-
дает иррациональную тетраэдрическую спираль (без повторяемости позиций 
атомов вдоль оси спирали)
2.2 . СИММЕТРИЙНЫЕ ОСОбЕННОСТИ 
КРИСТАЛЛИЧЕСКОЙ СТРУКТУРЫ ЦЕМЕНТИТА
Кластеры, входящие в кристаллическую структуру цементита, и 
способы их объединения, обеспечивают его выделение из жидкости в 
качестве первичного кристалла при ускоренном охлаждении железо- 
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углеродистого расплава, участие в качестве партнера в эвтектической 
и эвтектоидной реакциях при распаде соответственно ГЦК- и ОЦК-мо-
дификаций твердых растворов углерода в железа, выделение в качестве 
избыточной фазы при превышении предела растворимости углерода в 
указанных модификациях железа. При обычных давлениях цементит 
является метастабильной фазой в твердом состоянии. Согласно много-
численным дифракционным экспери-
ментам при содержании углерода бо-
лее 2 вес.% в расплаве железо-углерод 
преобладают т.н. цементито-подобные 
конфигурации (в отличие от ГЦК-по-
добных конфигураций, если углерода 
в расплаве меньше [21]. Поскольку це-
ментит выделяется именно при уско-
ренном затвердевании, авторы [22] 
заключили, что в расплаве цементи-
топодобные конфигурации (кластеры) 
являются стабильными. Скорее всего, 
этими цементитоподобными кластера-
ми являются трехшапочные тригональ-
ные призмы, содержащие углерод), по-
казанные на рис. 2.1, или какие-то их 
объединения. 
Показанная выше на рис. 2.9 те-
траэдрическая спираль, составленная 
из тетраблоков, была положена в ос-
нову т.н. полимерной модели строе-
ния металлических расплавов и стекол 
[15], иначе не удается объяснить вы-
сокую экспериментальную плотность 
упаковки металлических жидкостей и 
стекол (71-74%). Было показано [23], 
что координаты n-ой вершины Vn спи-
рали из тетраблоков с единичным ребром тетраэдра можно вычислить 
по формуле 
Vn = √0.27 (cos(nΘ), sin (nΘ), n/√2.7 ), n = 0,1,2,…            (2.1),
где Θ = arccos(-2/3) = 131.81…°. Спираль иррациональна в силу ир-
рациональности Θ, поэтому представляет собой пример одномерного 
Рис.2.10. Все вершины ГЦК-
упаковки распределяются меж-
ду непересекающимися спира-
лями  из октаэдров с осью 41 .  
Переброска диагоналей 
(рис.2.8) трансформирует эту 
спираль в тетраэдрическую 
(рис.2.9) и обратно
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некристаллографического дальнего порядка (поскольку позиции всех 
вершин известны). Плотность упаковки в изолированном правильном 
тетраэдре составляет 88,8%, что и объясняет высокую плотность упа-
ковки металлических жидкостей. Сама жидкотекучесть упаковки спи-
ралей обусловлена Эйлеровой механической неустойчивостью длинно-
го стержня. 
Выполнение реконструкции каждых трех тетраэдров вдоль оси 
цепочки в октаэдр способно трансформировать тетраэдрическую спи-
раль в октаэдрическую (рис. 2.10). В монографии [24], было показа-
но, что в кристаллической структуре анатаза (TiO2) ионы Ti заселя-
ют центры кислородных октаэдров ГЦК-упаковки, принадлежащим 
только таким спиралям. Такие непересекающиеся спирали охватыва-
ют все вершины ГЦК-упаковки, что и было использовано нами [25] 
для объяснения образования сростка кристаллов шпинели и сульфида 
марганца в сталях.
Описанная выше переброска ребра в объединении тетраэдров 
(рис. 2.8) может обеспечить преобразование октаэдрической пустоты в 
трехшапочную тригональную призму (рис.2.11). 
                            а)                                                      б)
Рис.2.11. Фрагмент ГЦК-упаковки (а) из октаэдра и трех тетраэдров перебро-
ской выделенных (темных) ребер трансформируется в 9-вершинную призму 
цементита (б)
Показанная на этом рисунке реконструкция полиэдров в системе же-
лезо-углерод сопровождается изменением положения углерода внутри 
металлических кластеров. В работе [26] впервые было отмечено, что в 
упаковке тетраэдров любой пустой тетраэдр атомов железа может быть 
замещен центрированным тетраэдром из пяти атомов углерода, т.е. фраг-
ментом кристаллической структуры кубического алмаза (рис. 2.12). 
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Это обусловлено приблизи-
тельным равенством периодов 
решетки аустенита (355,5 пм без 
углерода) и алмаза (355,6 пм). Ре-
конструкция кластера на рис.2.11 
сопровождается распадом угле-
родного алмазного тетраэдра, 
один из атомов углерода остает-
ся в объеме призмы. Собственно, 
замещение железного тетраэдра 
углеродным - наиболее вероят-
ный способ растворения углерода 
в ГЦК-модификации железа, т.к. 
отношение радиусов атомов угле-
рода и железа составляет 0,62, а 
радиус октаэдрической поры со-
ставляет лишь 0,41 радиуса атома 
железа5. В тригональной призме 
места для углерода достаточно, 
поэтому она и образует основную 
структурную строительную еди-
ницу цементита. Соответственно 
тетраэдрический стержень рас-
плава (рис. 2.9) еще в жидком 
состоянии может быть преобразо-
ван в спиральную цепочку 9-вер-
шинных тригональных призм 
(рис. 2.13). 
Образование цепочки 9-вер-
шинных тригональных призм уже 
в жидкой фазе обязательно сопро-
вождается перераспределением 
атомов углерода. Не содержащие 
углерода полиэдры атомов железа 
5 Метод ЯГР видит в аустените существование гантельных пар атомов угле-
рода вдоль <110> [27] , что можно рассматривать в качестве доказательства 
описанного здесь замещения тетраэдров.
Рис. 2.12. Размещение алмазного 
центрированного тетраэдра углерода 
(черные кружки) в элементарной 
ГЦК ячейке аустенита
Рис.2.13. Спиральная цепочка 9-вер-
шинных призм, сформированная в 
жидкости из тетраэдрической спира-
ли. Каждые два 9-вершинника  объе-
динены между собой, как в структуре 
твердого кристаллического цементита
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образуют вокруг этой углерод-содержащей спирали спираль из тетраэ-
дров (рис. 2.9) или октаэдров (рис. 2.10). Такая двойная спираль по еди-
ному механизму переброски диагоналей в ходе затвердевания транс-
формируется сразу в два кристалла - карбида железа Fe3C и ГЦК-же-
леза (аустенита), т.е. в то, что называется эвтектической смесью. 
На рис. 2.14 а  можно видеть систему параллельных 60-градусных 
ромбоэдров, входящих в качестве строительных элементов в структу-
ру карбида Fe3C. Таких систем ромбоэдров в структуре цементита две 
(рис. 2.14 б). Мы видим, что в структуре этого карбида сохраняется 
примитивная ячейка ГЦК-структуры, т.е. сама кристаллическая струк-
тура карбида Fe3C содержит в себе «след» сопряженного роста карбида 
и металла (сростка)при охлаждении, или «зародыш» будущего эвтекти-
ческого или эвтектоидного распада при нагреве.
Показанными на рис. 2.8 и 2.11 трансформациями цепочка на 
рис. 2.13 может быть возвращена в универсальную цепочку тетрабло-
ков расплава на рис. 2.9.
                       а)                                                         б)
Рис.2.14. Размещение цепочек ромбоэдров ГЦК-решетки в кристаллической 
структуре цементита (а); поворот цепочки вокруг [100] демонстрирует две 
равнонаклоненные цепочки ромбоэдров (б)
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2.3. ПРЕВРАЩЕНИЯ В ТВЕРДОМ СОСТОЯНИИ 
С УЧАСТИЕМ ЦЕМЕНТИТА
Показанные на рис.2.8 и 2.11 реконструкции позволяют описать вза-
имные превращения аустенит-цементит. Согласно локальной теореме, 
кристалл определяется цепочками стабильных паучков -особых класте-
ров, поэтому для нахождения механизма образования цементита Fe3C из 
аустенита нужно выбрать определенный стержень из первых координа-
ционных сфер и выполнить в нем необходимые реконструкции. ГЦК-ре-
шетка разбивается на центрированные кубооктаэдры и пустые октаэдры, 
и в ней могут быть выделены 2 типа стержней: 1) из кубооктаэдров, гра-
ничащих по квадратным граням вдоль <100>; 2) из чередующихся кубо-
октаэдров и октаэдров вдоль направления <111>. Во втором случае со-
седние полиэдры объединены по общим треугольным граням и октаэдр 
в таком стержне не имеет собственных вершин. Иными словами, все ку-
бооктаэдры объединены в один стержень, но отсутствие общих вершин 
позволяет трансформировать каждый кубооктаэдр независимо. Поэтому 
именно второй стержень (вдоль <111>) выбирается для описания пре-
вращения аустенита в цементит с учетом размещения атомов углерода.
В этом стержне часть кубооктаэдров центрирована атомом углерода, 
поскольку один из металлических (железных) тетраэдров замещен центри-
рованным алмазным тетраэдром из атомов углерода, (см. выше, рис. 2.12). 
Коэффициент термического расширения алмаза примерно в три раза 
меньше коэффициента термического расширения железа, поэтому ме-
ханическое равновесие пространственной металло-углеродной сетки 
при охлаждении нарушается из-за разницы удлинений межатомных свя-
зей. Эта разница инициирует трансформацию кубооктаэдра в икосаэдр6 
(см. рис. 2.15), а икосаэдр в свою очередь реконструируется в объединение 
октаэдра с тригональной призмой с тремя полуоктаэдрическими шапочка-
ми (Рис. 2.16). Реконструкция полиэдров в тригональные призмы может 
распространяться вдоль цепочки <111> подобно волне, вновь образован-
ные октаэдры также реконструируются в тригональные призмы вращени-
ем треугольных граней на 60 градусов. Таким образом, образуется колонка 
6 Это преобразование в геометрии давно известно, и выполняется синхрон-
ным вращением восьми треугольных граней кубооктаэдра на 22.22 градуса. 
Впервые использованo для описания полиморфного ГЦК-ОЦК превращения в 
железе в работах [28, 29].
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тригональных призм с общими треугольными гранями. Призматическая 
конфигурация атомов железа стабилизируется углеродом. Объединение 
таких стержней приводит к образованию слоя (Рис. 2.17). Объединение 
(по граням полиэдров) полученного слоя с ГЦК достигается при его разме-
щении по плоскости {113} ГЦК, которая в данной конфигурации является 
плоскостью двойникования. Образование данного слоя двойникования яв-
ляется первой общей стадией образования цементита из аустенита. Этот 
двойниковый слой является стоком для атомов углерода из соседних атом-
ных слоев. Тригональные призмы в этом двойниковом слое объединены 
по общим треугольным граням, чего нет в структуре цементита. 
                               а)                                                      б)
Рис. 2.15. Кубооктаэдр ГЦК структуры аустенита с замещением металлическо-
го тетраэдра углеродным (а). Синхронный разворот треугольных граней тетраэ-
дров вокруг направлений <111> трансформирует кубооктаэдр в икосаэдр (б)
   а)                                    б)                               в)
Рис. 2.16. (а) Переброска трех ребер икосаэдра, объединенных 3-осью (выделены)  
трансформирует кластер в объединение 9-вершинной призмы и октаэдра (б). 
Вид (в) показывает конечный кластер с прозрачными гранями
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                               а)                                                               б)
Рис. 2.17. Двойник (113) в ГЦК-упаковке дает колонну (стержень) тригональных  
призм, пригодных для размещения углерода: (а) вид вдоль <110>; (б) вид 
в плоскости двойникования <113>.
                   а)                               б)                                         в)
Рис.2.18. Преобразование двойникового слоя {113} в объединение тригональных 
призм, характерное для цементита, выполняется последовательной переброской 
ребра 1-1 и ребра 2-2.
Показанная на рис. 2.18 последовательная переброска двух ребер 
порождает объединение двух тригональных трехшапочных призм во 
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фрагмент цементита. Указанный механизм получения цементита из аусте-
нита через стадию двойникования соответствует ориентационному соот-
ношению между одним из компонентов двойника аустенита и цементи-
том, обнаруженному экспериментально И.Л. Яковлевой и др. в процессе 
превращения аустенита-перлит [30]. Оказалось, что между тремя фазами, 
включающими вместо аустенита его двойниковый вариант, выполняются 
(с учетом двойникования аустенита) следующие соотношения:
: [010]C║<111>BCC║<110>twFCC; {103}C║{110}BCC ║{111}twFCC . 
Здесь индекс tw означает ориентацию двойника аустенита {111}, 
поскольку аустенит, образовавшийся из перлита, по данным этой рабо-
ты всегда двойникован по {111}. Между цементитом и ферритом вы-
полняются ориентационные соотношения Багаряцкого. 
Экспериментальный факт двойникования аустенита также мож-
но объяснить в рамках предложенной модели образования аустенита 
из цементита через двойникование аустенита по {113}. В показанном 
на рис.2.17 стержне из тригональных призм некоторые стержни могут 
оказаться пустыми (не хватило атомов углерода), поэтому они будут 
механически нестабильны (связи металл-углерод играют роль ребер 
жесткости всей конструкции). Они могут трансформироваться в более 
симметричную, поэтому в механически более стабильную конструк-
цию, как это показано на рис.2.19. Переброска трех вертикальных ре-
бер призмы обеспечивает получение конфигурации из двух октаэдров с 
общей гранью, т.е. дефекта упаковки по {111}. 
                                         а)                                                    б)
Рис.2.19. Механизм двойникования аустенита по {111} при превращении пер-
лит-аустенит. Пустая 9-вершинная призма (а) механически нестабильна, пере-
броска трех вертикальных (темных) ребер призмы переводит ее в объединение 
октаэдров по граням (б), характерное для ГП-упаковки
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Связь дефекта упаковки со структурными единицами цементита 
была предсказана в работе Hyde [31]. Здесь было рассмотрено по-
рождение некоторых структурных типов с помощью химического 
двойникования – операции введения в плотноупакованную структуру 
двойника (плоскости зеркального отражения) {112 l} в гексагональной 
установке, где индекс l соответ-
ствует числу плотноупакован-
ных слоев в периоде идентично-
сти вдоль оси «с». Соответствен-
но это будет плоскость {112} в 
гексагональной плотной упаков-
ке и {113} в ГЦК упаковке. Ре-
зультатом такой операции отра-
жения является появление ново-
го типа межузельных пустот – 
тригональной призмы. В частно-
сти, в этой работе было показа-
но, что периодическое двойни-
кование ГП упаковки по{1122} 
порождает структуру цементита 
Fe3C. Непосредственным геоме-
трическими построением не-
трудно убедиться, что слой 
двойника по {1122} ГП упаков-
ки совпадает со слоем призм, 
показанным на рис.2.1 в, г (пер-
пендикулярным [010] цементи-
та). Преобразование двух октаэ-
дров с общей гранью, характер-
ное для ГП-упаковки, в триго-
нальную призму проблем не 
представляет (рис. 2.19). Одна-
ко, если выполнять этот процесс 
через один треугольник вдоль 
выбранного стержня октаэдров, получится вертикальный стержень 
призм, совпадающий со стержнем на рис.2.17 для двойника {113}в 
ГЦК, но не карбид Fe3C.
Рис.2.20. В ГП-упаковке выделяется спи-
раль из спаренных октаэдров, аналогич-
ная октаэдрической спирали на рис. 2.10. 
Реконструкция, обратная показанной на 
рис. 2.19 (переброска  всех ребер общей 
треугольной грани), порождает цепочки 
9-вершинных цементитных призм, уло-
женных в слой, показанный на рис.2.1 г
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Двойниковый слой (112) ГП-упаковки (рис.2.1а) получается, если 
переброску ребер общего треугольника выполнять для последователь-
ности спирали из октаэдров, характерной для гексагональной структу-
ры корунда Al2O3 [24], и показанной на рис.2.20.
                                     а)                                                    б)         
Рис. 2.21. (а) Переброска ребер 9-вершинного фрагмента ГЦК упаковки (как на 
рис. 2.11), выполняемая для двух таких фрагментов, образующих спираль октаэ-
дров на рис. 2.10, преобразует ГЦК-упаковку во фрагмент упаковки 9-вершин-
ных призм, характерный для цементита (б). Этот механизм приводит к ориента-
ционному соотношению Томсона между цементитом и аустенитом.
Спиральная упаковка ок-
таэдров в ГЦК-упаковке также 
оказалась правилом выбора 
цепи октаэдров для получения 
цементитной конфигурации. 
Состыковка двух 9-вершин-
ных призм, соответствующая 
структуре цементита, может 
быть получена из ГЦК-упа-
ковки, минуя стадию проме-
жуточного двойникования 
по {113}. Для этого нужно 
выполнить переброску ребер 
в конструкции из двух октаэ-
дров с общими ребрами, из-
влеченной из показанной на 
рис. 2.10 спирали с осью 41 
Рис.2.22. Многократное  двойникование 
ОЦК-структуры по {112} порождает раз-
мещение 9-вершинных призм (непрозрач-
ные грани), характерное для цементита.  
В этом случае между ферритом и цемен-
титом выполняется ориентационное соот-
ношение Багаряцкого
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(рис. 2.21). Ориентационные соотношения между цементитом и аустени-
том в этом случае совпадают с ориентационными соотношениями Томсо-
на-Петча [32]. 
В работе [33] было показано, что двойникование ОЦК структуры 
по {112} также порождает структуру цементита (рис.2.22). При таком 
способе получения цементита феррит и цементит оказались связаны 
между собой известными из эксперимента ориентационными соотно-
шениями Багаряцкого:
[100]С ║ [0 1 1]F; [010]C║ [1 1 1 ]F; [001]C ║ [211]F
Таким образом, два варианта получения цементитной конфигура-
ции из ГЦК-упаковки дают два варианта ориентационных соотношений 
между аустенитом и цементитом, наблюдаемых в эксперименте, анало-
гично получение цементита из ОЦК-упаковки двойникованием по {112} 
приводит к экспериментальному соотношению Багаряцкого. Можно за-
ключить, что наблюдаемые ориентационные соотношения между цемен-
титом, аустенитом и ферритом подтверждают развиваемые представле-
ния о строении кристаллических структур и их превращениях.
Для показанного на рис. 2.8 элементарного акта любого структур-
ного превращения была выполнена оценка энергетического барьера 
переброски диагоналей. Для случая железа при 1193 К эта величина 
оказалась равной около 160 кДж/моль в хорошем согласии с литера-
турными экспериментальными и расчетными данными для сплавов на 
основе железа [34]
Поскольку двойниковые слои по {113} ГЦК- структуры и {112} 
ОЦК-структуры неразличимы с точностью до малых деформаций ре-
бер, двойникование-раздвойникование в работах [26, 33] было предло-
жено рассматривать в качестве механизма мартенситного превращения 
в углеродистых сталях. Соответственно, локальный механизм транс-
формаций координационных полиэдров при эвтектоидной реакции и 
образовании мартенсита качественно одинаков: аустенит двойникуется 
по {113}, сбрасывает углерод в двойниковые плоскости, очищенные 
от углерода области раздвойниковываются (но уже из «плоскостей 
{112}», хотя эти слои те же) в ОЦК структуру. Насыщенные углеро-
дом двойниковые слои могут превратиться в цементит, но могут и не 
превратиться. Тетрагональность мартенсита в такой модели трактуется 
как примерно однородное искажение свободной от углерода области 
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ОЦК-структуры между насыщенными атомами углерода двойниковы-
ми слоями. Эти слои в данном случае можно рассматривать как плоские 
зоны Гинье-Престона, деформирующие до некоторого тетрагонального 
искажения не содержащий углерода твердый раствор. В рамках такой 
схемы двойникования (трансформации координационных полиэдров) и 
размещения атомов углерода была предложено считать, что разные про-
дукты превращения аустенита в сталях (перлит разной дисперсности8, 
бейнит, мартенсит) сводятся к единой пластинчатой схеме (рис.2.23). 
Эти структуры характеризуются разной толщиной металло-углерод-
ных слоев и степенью преобразования этих слоев в пластины цементи-
та. Если взглянуть на проекцию кристаллической структуры цементита 
вдоль [100] на рис.2.1б, то можно сказать, что в этой кристаллической 
структуре уже присутствует морфология «будущего» перлита.
Рис. 2.23. Различные продукты превра-
щения аустенита представляют собой 
чередование разных микроструктурных 
составляющих, обозначенных цифрами: 
1-безуглеродистый феррит с разной вели-
чиной искажений решетки; 
2- многократно двойникованный по 
{113} аустенит ; 3- остаточный аустенит; 
4- цементит. Мартенсит пронизан очень 
тонкими двойниками по {113} , 
а бескарбидный бейнит нет. Двойники 
2  присутствуют в бейните только в виде 
поверхностей раздела между ферритом и 
аустенитом.
8 В англоязычной научной литературе употребление терминов «сорбит», «тро-
остит» исключено начиная приблизительно с середины 80-годов прошлого 
века.
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Как было указано в разделе 2.1, цементит является также и пар-
тнером по  карбидному превращению in situ Fe3C→Fe7C3 (в аморфной 
пленке Fe-C) или М3С→М7С3 (в хромистой стали). В рамках предлагае-
мого симметрийного описания структур и их превращений это превра-
щение тоже можно описать переброской ребра (движением в гипербо-
лической плоскости), что показано на рис. 2.24. Здесь видно, как сбор-
ка двух призм меняется от характерной для цементита, к характерной 
для тригонального карбида (карбида хрома).
                                    а)                                                              б)    
Рис.2.24. Локальный механизм превращения карбида М7С3 (а) в карбид це-
ментитного типа М3С (б) выполняется заменой ребра 3-4 на ребро 1-2.
2.4. ЗАКЛюЧЕНИЕ
В настоящей главе сделана попытка расширения симметрийного 
базиса кристаллографии на основе: 1) перехода от регулярного разби-
ения сферы к ее особому нерегулярному разбиению, которое опреде-
ляется уникальными разбиениями тора и конечной части плоскости 
Лобачевского (гиперболической плоскости); 2) рассмотрения этих раз-
биений на языке комбинаторики (т.е. сопоставление этим разбиениям 
разбиения множеств абстрактных символов на определенные подмно-
жества). При таком расширении удалось математически обосновать 
выделение универсальной строительной единицы конденсированных 
фаз, допускающих аппроксимацию цепями правильных тетраэдров - 
семивершинного объединения четырех правильных тетраэдров по 
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граням (тетраблока), и указать симметрию объединения тетраблоков 
в линейные (спиральные цепи). Используя некоторые симметрии раз-
биения гиперболической плоскости (переброску диагоналей ромба), 
удалось выполнить трансформацию цепей из тетраблоков в другие, на-
пример в октаэдрические спирали. 
Структура определенных трехмерных кристаллических фаз может 
быть аппроксимирована такими цепями, что и показано на конкретном 
примере кристаллического строения цементита – карбида железа со 
стехиометрической формулой Fe3C.
Симметрийно обоснованная трансформация полиэдров позволила 
впервые описать локальные преобразования атомной структуры це-
ментита во фрагменты кристаллических структур растворов углерода 
в ГЦК- и ОЦК-модификациях железа, предложить атомную схему про-
текания эвтектических (эвтектоидных) реакций в системе железо-угле-
род с учетом изменений окружения атомов углерода атомами железа. 
Предлагаемые атомистические схемы взаимных превращений цемен-
тита и его партнеров (аустенита и феррита) хорошо согласуются с экс-
периментальными данными: ориентационными соотношениями ис-
пытывающих превращения кристаллов, габитусами мартенсита и его 
ориентационными соотношениями с аустенитом, аномально высокой 
растворимостью углерода в аустените, объясняют происхождение те-
трагональности мартенсита без привлечения искусственных схем (вне-
дрения атома углерода в полость, размер которой в четыре раза меньше 
его диаметра). Все это невозможно было выполнить сопоставлением 
размеров и формы каких-либо элементарных ячеек, как это обычно де-
лается при описании полиморфного мартенситного превращения (еще 
раз напомним, что элементарная ячейка любого кристалла выбирается 
бесконечно большим числом способов). Цена достигнутого описания 
довольно высокая – пришлось использовать неевклидовы геометрии, 
где параллельные прямые пересекаются на бесконечности, прямые со-
стоят из конечного числа точек и могут замкнуться в треугольник и 
т.д. Однако полученная «прибыль» несомненна – сами преобразования 
объединений тетраэдров в октаэдры, трехшапочные призмы и т.д. про-
сты, что видно из показанных чертежей. Но найти эти простые схемы 
перебором вариантов было просто невозможно, вариантов слишком 
много: для трехшапочной цементитной призмы их даже больше, чем 
для 8-вершинного куба, т.е. 9!=362880. Использование для описания 
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структур и превращений в 3-мерном Евклидовом пространстве неев-
клидовых конструкций не приводит к противоречиям, поскольку эти 
неевклидовые конструкции локально Евклидовы, т.е. их можно локаль-
но вложить в обычное для нас (Евклидово) пространство. Хотя показан 
пример только одной конкретной структуры цементита, этот подход 
безусловно общий. Например, Талисом было показано, что описанный 
выше бихроматический граф инцидентности разбиения тора на семь 
шестиугольников (рис. 2.3) после удаления ручки (т.е. перехода к нере-
гулярному разбиению сферы) порождает 14-вершинный бихроматиче-
ский граф алмаза (рис. 2.25), который при размножении ГЦК-решеткой 
порождает бесконечную кристаллическую структуру кубической моди-
фикации алмаза [35]. Видно, что в показанном графе алмаза вершины од-
ного цвета образует семивершинное объединение октаэдра с тетраэдром, 
что вместе с преобразованием на рис. 2.8 возвращает нас к семивершин-
ному тетраблоку. Это естественно, т.к. источник этих вариантов структур 
один – минимальная конечная проективная плоскость PG(2,2). 
                                      а)                                                              б)    
Рис. 2.25. (а) Бихроматический граф разбиения тора на 7 шестиугольников 
(рис. 2.3 б), белые точки Pi и черные точки lj принадлежат конечной проек-
тивной плоскости PG(2,2); (б) граф алмаза, составленный из 7-вершинных 
фрагментов «черной» и «белой» ГЦК-решеток. Легко убедиться, что связ-
ность вершин в кластере алмаза соответствуют связности вершин графа раз-
биения тора с учетом удаления ребер P2l2, P3l3, P4l4 при удалении ручки (трех 
диагональных знаков инцидентности в таблице 2.1).
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Выполненный в данной главе анализ чисто геометрический. Есте-
ственно, возникает вопрос о роли распределения электронной плотно-
сти при сложении структур из кластеров, и при превращениях класте-
ров. Здесь следует напомнить, что 230 федоровских (кристаллографи-
ческих) групп (жестких движений Евклидового пространства) были 
выведены не только задолго до открытия дифракции рентгеновских 
лучей кристаллами, но и вообще без предположения о существовании 
атомов. С другой стороны, наблюдается реализация одного и того же 
структурного типа в веществах с разной природой химической связи. 
Наиболее ярким примером является структурный тип β-марганца, куби-
ческая структура которого сложена спиралями из тетраблоков (рис.2.9), 
ориентированных вдоль каждого из трех кубических направлений ре-
шетки. В случае самого металлического марганца этот структурный 
тип образован ионами металла разной валентности, т.е. представляет 
собой интерметаллид с высокой долей ковалентной связи. К этому 
структурному типу принадлежат также карбиды Mo3Al2C, Nb3Al2C, 
Ta3Al2C [36], нитрид Cr2N [37], но также соль RbAg4I5 с ионной свя-
зью [38], и даже один из газогидратов с водородной связью - Клатрат 
IX cостава Ba6Ge25 [39]. Это объясняется существованием некоторого 
фундаментального симметрийного структурного инварианта, допуска-
ющего образование того или иного структурного типа вне зависимости 
от физики межатомного (межионного) взаимодействия. Наличие этого 
структурного инварианта мы и попытались продемонстрировать в этой 
главе. 
Разумеется, влияние распределения электронной плотности 
на кристаллическую структуру, несомненно. Как было показано на 
рис. 2.23, способы сложения одних и тех же 9-вершинных тригональ-
ных призм различны в карбидах разных металлов: Fe3C, и Cr7C3. Ярче 
всего влияние электронной плотности проявляется при превращении 
графит-алмаз. С топологической точки зрения структуры алмаза и 
графита неразличимы, они порождаются одним и тем же кластером, 
показанным на рис. 2.25. При sp2-гибридизации в графите углы меж-
ду сходящимися в одной точке четырьмя связями разные (три угла по 
120°, и один 90°), тогда как при переходе к sp3-гибридизации в алмазе 
все углы между связями равны 109,47°. Таким образом, при рассмотре-
нии превращения не с точки зрения изменения элементарных ячеек, а 
с точки зрения порождающих структуру кластеров, переход графит-ал-
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маз чисто электронный, он не требует перестановки атомов. Поэтому 
современные мощные вычислительные методы молекулярной динами-
ки теории функционала плотности могут стать более плодотворными 
при анализе конечных кластеров, порождающих структуры, а не беско-
нечных периодических решеток, декорированных атомами. Использо-
ванные здесь дискретные математические конструкции не исключают 
использования более распространенных в физике конденсированного 
состояния непрерывных функций. Показанное на рис.2.7 а разбиение 
конечной части плоскости Лобачевского соотносится с особо симме-
тричной эллиптической кривой - квартикой Клейна, определяемой 
уравнением x3y+y3z+z3x=0. Центры 24 семиугольников разбиения– это 
особые точки Римановой поверхности, определяемой данной эллипти-
ческой кривой. 
Мы указали общую математическую конструкцию, из которой вы-
водятся все структурные формы углерода, присутствующие в сталях 
и чугунах: цементит, графит и алмаз. Целью представленного анализа 
строения цементита было не только указать пути выхода из ограни-
чений традиционной кристаллографии в части описания кристалличе-
ских структур, но и напомнить научному сообществу о существовании 
этих ограничений.
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Высокие прочностные свойства сталей перлитного класса обу-
словлены выделениями пластинчатого или глобулярного цементита в 
феррите. В настоящее время проведен большой объем эксперименталь-
ных и теоретических исследований механических свойств перлитных 
сталей. С использованием оптической, сканирующей и электронной 
просвечивающей микроскопии установлено, что цементит может де-
формироваться не только при повышенных температурах, но и при 
комнатной температуре. В экспериментальной части настоящей книги 
приведены данные об электронно-микроскопическом исследовании де-
фектной структуры с углеродистых сталях с пластинчатым и глобуляр-
ным цементитом свидетельствующие о возможности его деформации 
в широком температурном интервале. Однако детальные количествен-
ные экспериментальные исследования являются единичными, часто не 
проведена идентификация дислокаций в полном объеме, вопрос о рас-
щеплении дислокаций остается не до конца выясненным. 
В настоящей главе с использованием метода молекулярной ди-
намики (МД) и расчетов ab  initio детально рассмотрена структура 
планарных дефектов и построены γ- поверхности, характеризую-
щие величину энергии дефектов упаковки в зависимости от векто-
ра сдвига в наиболее плотно упакованных плоскостях цементита, 
содержащих векторы Бюргерса полных дислокаций минимальной 
длины. Оценена энергия нестабильных дефектов упаковки (ДУ), ха-
рактеризующих склонность материала к пластической релаксации. 
Предложены реакции расщепления полных дислокаций в изученных 
плоскостях, обсуждается возможность распространения протяжен-
ных стабильных дефектов упаковки. Рассмотрены реакции пере-
стройки дислокаций при передаче деформации из феррита в цемен-
тит в тонкопластинчатом перлите. 
813.1. Методика расчета
3.1. МЕТОДИКА РАСЧЕТА
При расчетах методом МД был использован потенциал [1]. Взаи-
модействие Fe-Fe задается N- частичным ЕАМ потенциалом, построен-
ным в схеме «погруженного атома» [2]. Для описания взаимодействия 
пар атомов Fe-C и C-C использован парный потенциал Джонсона [3], 
обсуждение возможности использования потенциала даны в [4]. Вы-
бранный потенциал межатомного взаимодействия дает минимум энер-
гии решетки цементита с параметрами решетки а = 4,393Å, b = 5,074Å, 
c = 6,345Å, которые совпадают с их экспериментальными значениями 
в пределах 1-6%. Элементарная ячейка цементита содержит 12 атомов 
Fe (Fe(1) и Fe(2), см. [5]). 
Геометрия модельного кристаллита зависит от типа плоскости, в 
которой предполагается вычислять энергию ДУ.  Поскольку при обра-
зовании ДУ происходит сдвиг одной части кристаллита относительно 
другой параллельно плоскости ДУ, в плоскости вдоль двух взаимно 
перпендикулярных направлений были реализованы периодические гра-
ничные условия. В направлении, перпендикулярном плоскости ДУ раз-
мер кристаллита выбирался существенно большим и реализовывались 
в общем случае фиксированные граничные условия. Более детально с 
использованием метода молекулярной динамики для расчета дефектов 
в металлах и сплавах можно познакомиться в монографии [6]. Энергия 
поверхностных дефектов вычислялась как разность между энергией 
кристаллита с дефектом и кристаллита без дефекта, отнесенная к пло-
щади элементарной ячейки. Полученные таким образом значения энер-
гий в пределах элементарной ячейки на рассматриваемых плоскостях 
образуют γ- поверхность. Анализ ее позволяет сделать выводы о суще-
ствовании стабильных поверхностных дефектов, определить соответ-
ствующие им сдвиги и выявить возможные типы расщепления дисло-
каций в этих плоскостях. В точке локального минимума проводилась 
релаксация кристаллита с ДУ и определялось значение его энергии с 
учетом смещений атомной решетки вблизи плоскости дефекта упаков-
ки. Вблизи основных кристаллографических направлений в выбран-
ных плотноупакованных плоскостях, а также вблизи локальных мини-
мумов на γ- поверхности результаты МД моделирования сопоставля-
лись с расчетами ab initio, при проведении которых был использован 
суперкомпьютер «Уран» ИММ УрО РАН. Первопринципные расчеты 
полной энергии кристаллита выполнены с использованием PAW-VASP 
(Vienna Ab-initio Simulation Package [7-10]). Вклад обменно-корреляци-
82 Глава 3. Атомистическое моделирование дефектов упаковки 
онной энергии с обобщенными градиентными поправками (GGA) учи-
тывался в форме, предложенной в [11] с параметризацией [12]. 
Из графика зависимости энергии поверхностного дефекта от вели-
чины сдвига, параллельного вектору Бюргерса полных или частичных 
дислокаций, осуществляющих пластическую деформацию, можно полу-
чить значение энергии нестабильных дефектов упаковки γus (максималь-
ное значение энергии ДУ вдоль выбранного направления сдвига). Пара-
метр был введен в теории разрушения [13], и использовался при оценке 
склонности изучаемой трещины к пластической релаксации. Чем мень-
ше этот параметр, тем легче осуществляется движение дислокации в 
данной плоскости, т.е. параметр γus характеризует легкость преодоления 
сопротивления решетки при движении рассматриваемой дислокации.
3.2. ДЕФЕКТЫ УПАКОВКИ В ПЛОСКОСТЯХ 
(001), (010) И (100) ЦЕМЕНТИТА
При вычислении энергии ДУ в плоскостях (001), (010) и (100) це-
ментита модельный кристаллит размером 10 х 10 элементарных яче-
ек в плоскости дефекта и 20 элементарных ячеек в направлении, пер-
пендикулярном плоскости ДУ состоял их атомов двух сортов (Fe и C), 
упорядоченных в соответствии со сверхструктурой Fe3C. В каждой из 
рассмотренных плоскостей выбирались 2 характерных взаимно перпен-
дикулярных вектора (элементарная ячейка), величина которых равнялась 
трансляции вдоль этих направлений. Плоскость (100) задавалась векто-
рами трансляции [010] и [001], вектор сдвига равен f(001)=x[010] + y[001]. 
В плоскости (010) вектора трансляции [100] и [001], вектор сдвига равен 
f(010)=x[100] + y[001]. Плоскость (001)задавалась векторами трансляции 
[100] и [010], вектор сдвига f(001)=x[100] + y[010]. Для каждой пары зна-
чений (х,у) вычислялась энергия кристаллита с дефектом, характеризуе-
мым вектором f. 
Дефекты упаковки в плоскости (001) цементита. На рис.3.1 по-
казана элементарная ячейка цементита в проекции на плоскость (100). 
Крупными (атомы Fe) и мелкими (атомы C) символами обозначены 
атомы, лежащие на различных уровнях плоскостей (100). Существует 
два не эквивалентных по энергии сечения в плоскости (001). Для од-
ной пары сечений (типа I, I’) одна из ближайших плоскостей содержит 
только атомы Fe, тогда как другая – и атомы Fe, и атомы С (рис.3.1). 
Расстояние между плоскостями в сечениях I, I’ составляет d1=0.185с 
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(в единицах параметра решетки с). Для другой пары сечений типа II, II’ 
расстояние между плоскостями равно d2=0.130с. Сечения I и I’ (аналогич-
но II и II’) могут быть получены одно из другого отражением относитель-
но плоскости (001), проходящей через слой, содержащий атомы Fe(1) и 
C (тонкая сплошная линия на рис.3.1). При сдвиге на вектор f части кри-
сталлита, расположенного выше сечения I (II), или при сдвиге на такой же 
вектор части кристаллита, расположенного ниже сечения I’ (II’) получим 
одно и тоже значение энергии обобщенного дефекта упаковки. Подобная 
симметрия дает возможность вычислять энергию для пары плоскостей I+I’ 
(II+II’) в зависимости от расстояния между ними, а для направления, пер-
пендикулярного плоскости дефекта (как и для двух других направлений 
в плоскости дефекта) использовать периодические граничные условия. 
Существование эквивалентных ДУ является характерной особенностью 
решетки цементита и наблюдается во всех рассмотренных плоскостях. 
d1=1,173Å, d2=0,825Å
Рис.3.1. Элементарная ячейка Fe3C в проекции на плоскость (100). 
Крупными символами обозначены атомы Fe, мелкими символами - атомы C 
на различных уровнях плоскостей (100). 
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На рис. 3.2 а, б  представлены изоэнергетические контурные карты 
значений энергий обобщенных ДУ (γ- поверхности) для сечений I и II. 
Линиями обозначены уровни постоянной энергии ДУ. Для сечения II для 
сдвигов в центре выбранной ячейки на плоскости (001) значения энергии 
ДУ существенно выше. Кроме точек О, А, В, соответствующих векторам 
трансляции в плоскости (001), на γ- поверхностях существует область ло-
кальных минимумов вблизи точки С, отвечающей вектору сдвига b/2[010]. 
На рис.3.3 а,б показаны зависимости энергии ДУ вдоль направлений [010] 
и [100] для двух сечений. В обоих случаях значения энергии ДУ вдоль [100] 
направления значительно выше и отсутствует промежуточный локальный 
минимум. Для направления [010] существует область с достаточно низкими 
значениями энергии ДУ вблизи точки С (врезка в верхней части рис. 3.3 а,б). 
Минимум получен для сдвига 0,43b для сечения I и 0,42b для сечения II. 
Вблизи точки С в пределах сдвигов энергия ДУ изменяется менее, чем на ~ 
15%.  Кроме результатов МД расчетов (кружки), на рис.3.3 приведены также 
результаты расчетов ab initio (треугольники). Для сдвигов вдоль направле-
ния [010] вблизи точки минимума кривые являются подобными. Близки как 
значения сдвигов, так энергии ДУ, характеризующие стабильные дефекты 
упаковки. В табл.3.1 суммированы значения энергий этих ДУ, как без ре-
лаксации, так и после проведения процедуры релаксации. Приведены также 
значения сдвигов, характеризующих рассматриваемые ДУ. Можно отметить 
существенное понижение энергии ДУ после проведения процедуры релак-
сации как при расчетах в рамках МД, так и ab initio.  
                           а)                                                           б)
Рис. 3.2. γ – поверхности в плоскостях (001) цементита 
(результаты MD моделирования). (а) – сечение I, (б) – сечение II.
853.2. Дефекты упаковки в плоскостях (001), (010) и (100) цементита
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Рис.3.3. Зависимость энергии ДУ вдоль направлений [010] и [100] в сечении I 
(а) и сечении II (б). Сплошные кружки – результаты MD, (кривые 1), сплош-
ные треугольники – ab initio (кривые 2) для направления [010]; не заштрихо-
ванные символы –  для направления [100].
Таблица 3.1. 
Энергии (γ, Дж/м2) и сдвиги (Δy/b), соответствующие стабильным де-
фектам упаковки в сечениях I и II плоскости (001) цементита. 
Значения энергии в первой строке без релаксации, во второй – после 
релаксации (рел)
МД Ab initio
Локальный минимум γ, Дж/м2 Δy/b γ, Дж/м2 Δy/b
Сечение I рел
1,75
0,59
0,43[010] 2,32
0,53
0,44[010]
Сечение II рел
2,35
0,46
0,42[010] 2,85
0,53
0,40[010]
Существование локального минимума вблизи точки С (рис. 3.2 а, б) 
свидетельствует о возможности расщепления полной дислокации с 
вектором Бюргерса b = [010] на две частичные дислокации как в сече-
нии I, так и в сечении II, плоскости (001) цементита в соответствии с 
реакцией 
[010](001) → α[010] +ДУ + (1-α)[010]                       (3.1) 
Параметр α = 0,43-0,44 для сечения I и α = 0,40-0,44 для сечения 
II. Поскольку энергия ДУ вблизи локального минимума изменяется 
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медленно (рис. 3.3), энергетически более выгодным может оказать-
ся расщепление на две частичные дислокации с равными векторами 
Бюргерса 1/2[010], поскольку в этом случае реализуется минимальное 
значение энергии упругого взаимодействия частичных дислокаций при 
расщеплении полной дислокации. Расщепление дислокации с векто-
ром Бюргерса b = [100] в плоскости (001) вряд ли возможно, поскольку 
вдоль направления [100] значения энергии ДУ велики и отсутствует 
локальный минимум. 
Таблица 3.2. 
Энергии нестабильных ДУ (γus, Дж/м2), соответствующие полным 
и частичным сдвигам в сечениях I и II плоскости (001) цементита 
сдвиг γus, Дж/м2МД γus, Дж/м2 ab initio
Сечение I     [010] не расщ
[010] расщ (OC) 
[100] не расщ
3,82
2,21
23,08
8,86
2,87
22,8
Сечение II     
[010] не расщ
[010] расщ
[100] не расщ
6,79
2,91
94,77
8,00
3,35
52,95
Способность дислокации к скольжению в данной плоско-
сти может быть оценена по величине энергии нестабильного ДУ 
γus (Табл.3.2). Для частичных дислокаций с вектором Бюргерса 
bp = α[010] значения γus ниже, чем для полной дислокации b=[010]. 
Однако при движении одной частичной дислокации создается поло-
са ДУ, поэтому реализация той или иной моды деформации (образо-
вание протяженного дефекта упаковки или движение расщепленной 
дислокации) будет зависеть от локального напряженного состояния. 
Сечения I и II близки как по величине энергии ДУ, так и по значениям 
γus. Для дислокации с вектором Бюргерса b=[100] энергии нестабиль-
ного ДУ в обоих сечениях превосходят в десятки раз соответствую-
щие значения для дислокации с вектором Бюргерса b=[010]. Таким 
образом, несмотря на самое малое значение вектора Бюргерса, дисло-
кация [100] вряд ли может осуществлять движение и деформацию в 
плоскости скольжения (001). 
873.2. Дефекты упаковки в плоскостях (001), (010) и (100) цементита
Дефекты упаковки в плоскости (100) цементита.  На рис.3.4 по-
казана элементарная ячейка цементита в проекции на плоскость (010), 
где отмечены различные сечения в плоскости (100) цементита. Суще-
ствует три различных сечения в плоскости (100). Для одной пары экви-
валентных сечений (типа I, I’) ближайшие плоскости содержат только 
атомы углерода (рис. 3.4). Расстояние между плоскостями в сечениях I, 
I’ равно d2 = 0.140a (в единицах параметра решетки а). Для другой пары 
эквивалентных сечений типа II, II’ расстояние между плоскостями равно 
d1 = 0.097а. С одной стороны это сечение ограничено слоем только ато-
мов железа, с другой только слоем атомов углерода. Сечения III с обеих 
сторон ограничены атомами Fe, расстояние между слоями d3 = 0.166а. 
Как и для аналогичных пар плоскостей (001), при сдвиге на вектор f ча-
сти кристаллита, расположенного выше сечения I (II), или при сдвиге на 
такой же вектор части кристаллита, расположенного ниже сечения I’ (II’), 
получим одно и то же значение энергии обобщенного ДУ. 
d1=0,426Å,   d2=0,729Å,   d3=0,615Å
Рис.3.4. Элементарная ячейка Fe3C в проекции на плоскость (010). Крупными 
символами обозначены атомы Fe, мелкими символами - атомы C на различ-
ных уровнях плоскостей (100).
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                   а)                                                         б)
                   в)                                                         г)
Рис.3.5. γ – поверхности в плоскостях (100) цементита (MD). 
 (а) – сечение I, (б) - сечение I’, (в) –сечение II, (г) – сечение III.
На рис.3.5а-г представлены γ- поверхности для сечений I, I’, II и 
III. При сопоставлении рис. 3.5 а и рис. 3.5 б видна эквивалентность 
сечений I, I’. В данных сечениях вдоль направлений [010] и [001] отсут-
ствуют локальные минимумы, кроме точек, соответствующих векторам 
трансляции. Локальные минимумы получены в точках A1, A2, A3 (и эк-
вивалентных последним двум точках A’2 и A’3). Результирующие значе-
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ния векторов сдвига, значения энергий обобщенных ДУ в этих точках 
до и после проведения процедуры релаксации представлены в табл.3.3. 
Вблизи точек локальных минимумов, полученных при МД расчетах, 
были проведены расчеты ab initio для уточнения векторов сдвига и зна-
чений энергий ДУ, отвечающих минимуму энергии. Результаты также 
представлены в табл.3.3. Были определены энергии обобщенных де-
фектов упаковки для сдвигов, характеризующих полные дислокации 
[010] и [001], а также для частичных сдвигов вдоль направлений OA1, 
OA2 и AA3 (рис. 3.5). Из этих графиков были определены энергии не-
стабильных дефектов упаковки, данные для полных и частичных сдви-
гов даны в табл.3.4. Для полных сдвигов вдоль направлений [010] и 
[001] значения γus значительно выше, чем для частичных сдвигов. 
Таблица 3.3. 
Энергии (γ, Дж/м2) и сдвиги (Δy/b, Δz/c), соответствующие 
стабильным дефектам упаковки в сечениях I, II и III плоскости (100) 
цементита 
МД ab initio
Локальный минимум γ, Дж/м2 Δy/b   Δz/c γ, Дж/м2 Δy/b   Δz/c
A1   рел
Сечение I  A2 рел
A3 рел
3,27
0,71
0,12  1/2 4,65
1,25
0,11  1/2
2,26
0,58
0,30  1/3 2,78
0,58
0,34  0,28
2,65
0,47
0,83  1/3 2,84
1,032
0,72  0,32 
B1     рел
Сечение II B2  рел
4,41
0,78
2,60
0,75
 0,51  1/3 
0,82  1/3
  7,42
  0,90
3,45
0,67
0,41  0,35
0,82  0,35
Сечение III  D рел
16,8
1,08
0,0  1/2 10,86
0,64
0,0  0,50
В сечениях II, II’ существуют 4 локальных минимума (рис. 3.5 в). 
Точки B1 и B’1 являются эквивалентными и имеют одинаковое значение 
энергии (аналогично для точек B2, B’2). Значения энергий, полученных 
при МД моделировании и расчетах ab initio, для этих ДУ также пред-
ставлены в табл. 3.3. Значения энергий нестабильных ДУ для сдвигов 
вдоль направлений [010], [001], а также вдоль частичных сдвигов OB1, 
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BB1, BB2, даны в табл. 3.4. Сдвиги OB1 или BB1 вряд ли реализуют-
ся, так как соответствующие им энергии γus очень высоки, т.к. при та-
ких сдвигах пересекаются максимумы на γ- поверхностях (рис. 3.5 в). 
Вдоль траектории BB2 энергия γus  и значение энергии в точке B2 лока- 
льного минимума достаточно низкие.  
Таблица 3.4. 
Энергии нестабильных ДУ (γus, Дж/м2), соответствующие полным и 
частичным сдвигам в сечениях I, II и III плоскости (100) цементита 
сдвиг γus, Дж/м2МД
Сечение I     
[010] не расщ
[001] не расщ
[001] расщ (OA1)
OA2
AA3
8,30
6,39
5,36
3,23
2,90
Сечение II     
[010] не расщ
[001] не расщ
OB1
BB1
BB2
8,02
7,12
10,15
11,68
3,62
Сечение III    [010] не расщ
[001] расщ
537,49
22,80
Для сечения III рисунок изоэнергетических контурных линий 
(рис. 3.5 г) симметричен. Центр рисунка для функции γ(y,z) является 
точкой перегиба. Единственный, отличный от трансляции, минимум 
отвечает сдвигу на вектор  fD = 0.50[001] (табл. 3.3).  Значение энергии 
γus  для данного сдвига дано в табл. 3.4. 
Из  анализа табл.3.3 и 3.4 следует, что во всех сечениях плоскости 
(100) дислокация с вектором Бюргерса b=[010] является не расщеплен-
ной. Значения γus несколько несколько ниже для сечения II. Однако во 
всех вариантах эти значения достаточно высокие, так что движение 
дислокации с вектором Бюргерса b=[010] в плоскости (100) вряд ли 
возможно. 
Полная дислокация с вектором Бюргерса b=[001] может быть рас-
щеплена с образованием стабильных дефектов упаковки в сечениях I и 
III плоскости (100). Реакция расщепления в сечении I имеет вид
[001](100) → (1/2[001] + β[010]) +ДУ(OA1) + (1/2[001] - β[010])  (3.2)
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Энергии образования дефектов упаковки в точках A1 и D в сече-
ниях I и III приблизительно одинаковы, так что реакция (3.2) является 
энергетически выгодной. Однако значение энергии нестабильного ДУ 
в сечении I является более низким (табл. 3.4), поэтому предпочтитель-
ным является движение расщепленной дислокации с вектором Бюргер-
са [001] в сечении I плоскости (010).
В сечениях I и II существуют частичные сдвиги (точки А2, А3, 
рис. 3.5, а и точки В1, В2, рис. 3.5, в) с векторами Бюргерса bp=(α[001] 
- δ[010]), где α~0,3с и δ=(0.17 - 0.18)b, которые обладают как низким 
значением локальной энергии, так и низким значением энергии неста-
бильного ДУ. Можно ожидать появления протяженных дефектов упа-
ковки в этих сечениях плоскости (100) цементита, характеризующихся 
векторами сдвига bp. Расчеты показывают, что наиболее низкие значе-
ния энергии стабильных и нестабильных ДУ (из перечисленных выше 
дефектов упаковки) получено для сдвига в сечении I (точка А2). Для 
этой точки сдвиг bp ~ (0,3÷0,34)[001] + (0,28÷0,33)[010] ~ 1/3[011].
Можно отметить, что для сечений I, II расстояние между двумя 
ближайшими к ДУ плоскостями Fe-Fe, заполненными атомами Fe, со-
ставляет 2*d1+d3=0.334a, тогда как для сечения III подобное расстояние 
равно d2=0.166a. Таким образом, расстояние между ближайшими к ДУ 
плоскостями Fe-Fe для сечений I и II более, чем в два раза, превышает 
расстояние Fe-Fe для сечения III. Расстояние же между ближайшими к 
ДУ плоскостями, заполненными атомами Fe и атомами C, составляет 
0.237aдля сечения I, 0.097a для сечения II и 0.263a для сечения III. Для 
сечения II межплоскостное расстояние Fe-C существенно меньше двух 
других, тогда как для сечений I и III межплоскостные расстояния Fe-C 
вблизи ДУ близки. Значения же энергий обобщенных ДУ в целом на 
порядок выше для сечения III по сравнению с сечениями I и II, тогда 
как в последних двух сечениях значения энергий близки по порядку ве-
личины (рис. 3.5). Таким образом, вклад в энергию ДУ главным обра-
зом обусловлен изменением расстояния между атомными слоями Fe-Fe 
при образовании ДУ, вклад же связей Fe-C менее существенен. 
Дефекты упаковки в плоскости (010) цементита.  На рис. 3.6 по-
казана элементарная ячейка цементита в проекции на плоскость (001), 
где показаны четыре различные сечения в плоскости (010) цементита. 
Для сечений I (I’) и сечения IV ближайшие плоскости содержат только 
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атомы Fe. Расстояние между плоскостями d4=0,406Ả и d3=0,760Ả, со-
ответственно. Сечения II (II’) и III (III’) с одной стороны ограничены 
слоем атомов железа, с другой стороны – слоем атомов углерода. Рас-
стояние между плоскостями d1=0,457Ả и d2=0,228Ả, соответственно. 
d1=0,457Å,d2=0,228Å ,d3=0,760 Åd4=0,406 Å
Рис.3.6. Расчетная ячейка для вычисления энергии ДУ в плоскости (010) 
цементита.  Крупными символами обозначены атомы Fe , мелкими 
символами - атомы C на различных уровнях плоскостей (001). 
На рис. 3.7 представлены γ- поверхности для сечений I-IV. В сече-
нии I существует 2 локальных минимума энергии, помеченных точка-
ми F1 и F2 на рис. 3.7, а. Оба минимума расположены на линии сдвигов 
Δz/c=1/2 (см. табл. 3.5). Можно отметить достаточно высокое значение 
энергии в этих локальных минимумах, а также высокое значение γus при 
образовании этих ДУ (табл.3.6). Для этого сечения можно отметить в 
целом низкое значение энергий поверхностных дефектов упаковки при 
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сдвиге вдоль направления [100], хотя вдоль этого направления отсут-
ствует промежуточный локальный минимум. Максимальное значение 
энергии ДУ при сдвиге вдоль этого направления равно γus=9,78 Дж/м2. 
                      а)                                                         б)
                      в)                                                         г)
Рис.3.7. γ – поверхности в плоскостях (010) цементита (MD). 
(а) – сечение I, (б) - сечение II, (в) –сечение III, (г) – сечение IV
Из сопоставления рис.3.7, б и рис.3.7, в видно подобие в целом 
γ- поверхностей в сечениях II и III, хотя расстояние между ближайши-
ми слоями Fe-C в этих сечениях различаются почти в два раза. Близки 
также положения и энергии локальных минимумов в точках G1, G2 и 
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P1,  P2, соответственно (табл. 3.5). Это еще раз говорит о существен-
ной роли взаимодействий атомов Fe-Fe на ближайших слоях, рассто-
яние между которыми совпадают для сечений II и III (d1+d2=0,685Ả). 
Влияние взаимодействий Fe-C сказываются лишь в том, что значения 
энергии в локальных минимумах и значения γus ниже для сечения II 
(табл. 3.5,3.6), где расстояние между атомами Fe-C на ближайших сло-
ях ниже по сравнению с сечением III. 
Таблица 3.5. 
Энергии (γ, Дж/м2) и сдвиги (Δx/b, Δz/c), соответствующие 
стабильным дефектам упаковки в сечениях I, II, III и IV плоскости 
(010) цементита 
МД abinitio
γ, Дж/м2 Δx/aΔz/c γ, Дж/м2 Δx/aΔz/c
F1   рел
Сечение IF2  рел          
10,94
2,18 0,04       1/2
7,34
2,21 0,05          1/2
10,56
2,02 0,30       1/2
7,13
1,86 0,25        1/2
G1   рел
Сечение IIG2рел
6,78
1,92
3,54
1,87
0,39       1/2
0,98       1/2
3,38
1,93
31,54
1,86
0,35         1/2
0,90        1/2
P1   рел
Сечение IIIP2рел
4,54
2,32
5,38
2,30
0,41       1/2
0,94       1/2
3,48
1,57
5,47
2,45
0,38        1/2
0,96        1/2
СечениеIV Q рел
4,68
1,91 0,0         1/2
14,51
2,19 0,0         1/2
В сечении IV локальный минимум и сравнительно низкие значе-
ния энергии обобщенного ДУ получены для сдвига вдоль направления 
[001] (рис.3.7, г). Значения энергии для локального минимума и для 
энергии нестабильного ДУ даны в табл.3.5, 3.6. 
Сопоставление табл. 3.5, 3.6 позволяет сделать вывод, что в пло-
скости (010) цементита дислокация с вектором Бюргерса b=[100] яв-
ляется не расщепленной. Движение этой дислокации возможно в сече-
нии I, тогда как в сечениях II-IV значения γus, которые характеризуют 
напряжение течения, в несколько раз выше, чем для сечения I. Полная 
дислокация с вектором Бюргерса b=[001] может быть расщеплена с 
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образованием стабильных дефектов упаковки (точки F1, G2, P2, Q на 
рис.3.7) во всех сечениях плоскости (010). Реакция расщепления в се-
чениях I-III может быть записана в виде
 [001](010) → (1/2[001] + β[100]) +ДУ + (1/2[001] - β[100])     (3.3)
где β в единицах параметра решетки a равно (см. табл. 3.3) β=0.04 для 
сечения I, β=-0.02 для сечения II и β=-0.06 для сечения III. Реакция рас-
щепления в сечении IV имеет вид 
[001](010) → 1/2[001] +ДУ(OQ) + 1/2[001]                  (3.4)
Таблица 3.6. 
Энергии нестабильных ДУ (γus, Дж/м2), соответствующие полным и 
частичным сдвигам в сечениях I - IV плоскости (010) цементита 
сдвиг γus, Дж/м2МД
Сечение I     
[100] не расщ
[001] не расщ
[001] расщ (OF1)
OF2
9,78
31,47
38,70
76,34
Сечение II     
[100] не расщ
[001] не расщ
[001] расщ (AG2)
OG1
AG1
23,69
23,35
21,14
40,81
33,53
Сечение III    
[100] не расщ
[001] не расщ
[001] расщ (AP2)
OP1
AP1
19,94
26,14
21,72
41,24
35,61
Сечение IV    
[100] не расщ
[001] расщ (OQ)
62,91
16,03
Из-за малости параметра β характер расщепления дислокации с век-
тором Бюргерса b=[001] приблизительно одинаков во всех сечениях. Ве-
личина расщепления не велика из-за достаточно высокого значения энер-
гии дефекта упаковки (табл. 3.5). Энергии γus также выше, чем для полных 
дислокаций в плоскостях (001) и (100). Можно ожидать, что движение 
этой дислокации будет предпочтительным для сечений II-IV из-за более 
низкого по сравнению с сечением I значения энергии нестабильного ДУ. 
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В сечениях I-III существуют также локальные минимумы, ко-
торые отвечают стабильным дефектам упаковки (точки F2, G1, P1 на 
рис. 3.7, а-в). Однако распространение этих дефектов упаковки затруд-
нено (высокие значения γus, табл. 3.6), так что вряд ли их можно наблю-
дать экспериментально. 
а)
б)
(в)
а)
б)
(в)
Рис.3.8. Зависимость энергии ДУ γ 
(а), среднего числа ближайших со-
седей Naver (б), расстояний между 
парами (в) взаимодействующих ато-
мов Fe-Fe для ДУ в плоскости (001), 
сечение I, сдвиг вдоль направления 
[010] цементита. 
Рис.3.9. Зависимость энергии ДУ γ 
(а), среднего числа ближайших со-
седей Naver (б), расстояний между 
парами (в) взаимодействующих ато-
мов C-Fe для ДУ в плоскости (001), 
сечение I, сдвиг вдоль направления 
[010] цементита.
О возможности существования низкоэнергетических дефектов 
упаковки можно судить на основании анализа характера изменения ме-
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жатомных Fe-Fe и Fe-C связей при их образовании [14]. На рис. 3.8 
показано изменение среднего числа ближайших соседей Naver без учета 
релаксации решетки цементита с ДУ. Учитывались все атомы Fe или C 
на расстояниях R<3.0Ả от каждого из ближайших к плоскости ДУ ато-
мов. Представлены также минимальное Rmin, максимальное Rmax, сред-
нее Raver и разброс значений ΔR межатомных расстояний пар атомов 
Fe-Fe при образовании дефекта упаковки в плоскости (001), сечение I, 
при сдвиге вдоль направления [010]. 
На рис. 3.8, а для сопоставления приведено изменение энергии ДУ 
при сдвиге [010](001). На рис. 3.9 те же характеристики даны для пар 
атомов C-Fe. В обоих случаях рассматривались атомы Fe и C в ближай-
ших к дефекту упаковки атомных плоскостях. Вертикальные штрихо-
вые линии отмечают положения минимума Y0 и второго наибольшего 
локального максимума Ymax на кривой зависимости энергии ДУ γ(Y) от 
величины сдвига вдоль выбранного направления [010]. Средние зна-
чения межатомных расстояний пар атомов Fe-Fe и Fe-C изменяются 
незначительно в зависимости от сдвига вдоль 0Y (рис. 3.8, в, рис. 3.9, в). 
Характер изменения γ(Y) коррелирует с изменением среднего числа 
ближайших соседей пар атомов Fe-Fe и C-Fe (рис.3.8,б, рис. 3.9, б). 
Влияние оказывает также увеличение разброса значений межатомных 
расстояний ΔR(Y). На изменение энергии в точке Y = Ymax в значитель-
ной степени влияет появление при сдвиге малых межатомных расстоя-
ний, для которых потенциальные функции, описывающие межатомные 
расстояния резко возрастают и становятся положительными (рис. 3.8, в, 
рис. 3.9, в). Можно предположить, что именно эти вклады обусловли-
вают различие, полученное при расчетах в рамках МД и ab initio в об-
ласти максимума (рис. 3.3, а) на кривой γ(Y). На рис.3.8, 3.9 видно, что 
в точке минимума Y=Y0 на кривой γ(Y), которая соответствует стабиль-
ному ДУ, число ближайших соседей и среднее межатомное расстояние 
Ravar пар атомов Fe-Fe и C-Fe совпадают со значениями для идеальной 
решетки. Ширина разброса значений межатомных расстояний также 
мала, минимальные значения Rmin возрастают при Y=Y0, практически 
достигая уровня значений для идеальной решетки. Это и объясняет 
низкое значение энергии для стабильного дефекта упаковки.  Для рас-
смотренного случая, по-видимому, оба типа связей Fe-Fe и C-Fe вли-
яют на величину энергии стабильного ДУ, хотя конечно число атомов 
углерода и число связей C-Fe на элементарную ячейку вблизи ДУ су-
щественно меньше, чем Fe-Fe. 
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Сопоставим расчетные данные для энергии стабильных и неста-
бильных ДУ для цементита с литературными данными для других 
металлов. Наиболее низкое значение энергии стабильного дефекта 
упаковки для цементита получено для сдвига ~(0,43-0,44)[010] в пло-
скости (001), сечения I, II, где γ[010]= (0,460 – 0,590) Дж/м2. Такое же, 
относительно низкое значение, получено для плоскости (100), сече-
ние I, для сдвига, характеризуемого вектором АА3~0,12[014] (табл. 
3.3), γAA3=0,470 Дж/м2. Указанные данные, полученные для цементита, 
сравнимы по величине со значением γДУ для некоторых чистых метал-
лов (Pt, Pd, Al, Pb, NiγДУ= 0,150 – 0,400Дж/м2). Для этих же дефектов 
упаковки получены наиболее низкие значения энергии нестабиль-
ных дефектов упаковки в цементите, которые изменяются в пределах 
γus=(2,2 – 2,9) Дж/м2. 
Значения энергий нестабильных дефектов упаковки для чи-
стых металлов изменяются в пределах γus ~ 0,100 – 0,300 Дж/м2, 
для Ni3Al γus=0,350 Дж/м2 [15, 16], для Ti3Al самое низкое значение 
γus= 0,409 Дж/м2 [17].  Таким образом, для цементита даже самые низ-
кие значения γus в несколько раз превышают значения, полученные для 
чистых металлов и упорядоченных сплавов. Значения же γus в десят-
ки электрон-вольт (см. табл. 3.2, 3.4, 3.6) означают, что сдвиги вдоль 
данных направлений вряд ли осуществимы. Высокие значения γus пре-
пятствуют формированию пластической зоны в цементите. Действи-
тельно, экспериментально установлено, что в зернистом перлите де-
формация цементита начинается только после деформации на степени 
~ (10-20)%, когда возрастают внутренние напряжения, обусловленные 
скоплениями дислокаций на межфазной границе феррит-цементит [18, 
19]. Наиболее легкой модой деформации как при экспериментальном 
исследовании [18], так и при атомистическом моделировании цементи-
та является образование протяженных дефектов упаковки [010](001). 
В [18] при электронно-микроскопическом исследовании деформи-
рованного цементита нами было обнаружено скопление из расщеплен-
ных дислокаций с вектором Бюргерса [010] в плоскости (001). Была 
предпринята попытка определить ширину расщепления этих дислока-
ций, которая оказалась равной d~0,059 мкм. Следует, однако, отметить, 
что речь идет скорее о ширине изображения дислокации, чем о ширине 
ее расщепления. При малой величине расщепления правильно было 
бы сопоставить расчетное ТЭФ (теоретические электронно-микро-
скопические фотографии) и реальные электронно-микроскопические 
993.2. Дефекты упаковки в плоскостях (001), (010) и (100) цементита
изображения, что само по себе не просто. Для измеренной ширины 
изображения дислокации была рассчитана энергия ДУ с использова-
нием изотропной теории упругости, что также не справедливо для кри-
сталла Fe3C, который обладает значительной кристаллографической 
анизотропией. Полученное в [18] значение энергии ДУ γ~0,013 Дж/м2 
существенно ниже рассчитанного в настоящей работе (с использова-
нием методов МД и ab initio), и его следует воспринимать скорее как 
нижнюю границу значения энергии ДУ в этой плоскости.
Результаты атомистического моделирования показали, что полная 
дислокация с минимальным вектором Бюргерса b=[100] является не 
расщепленной в рассмотренных плоскостях. Можно ожидать, что ее 
движение будет происходить в плоскости (010), сечение I, поскольку 
в этом случае получено сравнительно низкое значение энергии неста-
бильного ДУ (табл.3.6), следовательно, более легкое формирование 
пластической зоны. В настоящее время нет надежных эксперименталь-
ных данных об определении одновременно вектора Бюргерса и плоско-
сти скольжения [100](010), однако в [20] отмечается, что вероятность 
наблюдения плоскости (010), в которой осуществляется деформация 
цементита, велика. 
Для дислокации с вектором Бюргерса b=[010] предпочтительной 
является плоскость скольжения (001). В этой плоскости дислокация 
[010] расщеплена (реакция (3.1)) и установлено самое низкое значение 
энергии нестабильного дефекта упаковки.  В плоскости (100) значение 
γus существенно выше, отсутствует и расщепление [010] дислокации на 
частичные дислокации, поэтому можно считать, что вероятность реа-
лизации данной моды деформации мала. 
Наиболее низкие значения энергии стабильного и нестабильно-
го дефектов упаковки для полной дислокации с вектором Бюргерса 
b=[001] получены в плоскости (100). Реакция (3.2) расщепления этой 
дислокации является энергетически выгодной, однако величина рас-
щепления невелика, так как значение энергии ДУ достаточно высоко 
(0,71-1,25) Дж/м2. Из-за высокого значения γusзатруднено движение 
этих дислокаций. В плоскости (010) значения энергий стабильного и 
нестабильного ДУ для дислокации с вектором Бюргерса [001] значи-
тельно выше, движение дислокации [001](010) вряд ли осуществимо. 
Таким образом, результаты расчетов энергий дефектов упаковки в пло-
скостях (100), (010) и (001) цементита показали, что наиболее легкой 
модой деформации для полных дислокаций является скольжение дис-
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локаций с вектором Бюргерса [010] в плоскости (001). При больших 
степенях деформации и более высоком уровне внутренних локальных 
напряжений можно ожидать скольжения дислокаций с вектором Бюр-
герса [001] в плоскости (010). Еще более высоким сопротивлением пла-
стическому течению обладают дислокации с вектором Бюргерса [100] в 
плоскости (010) цементита. Протяженные ДУ образуются в плоскостях 
(001), вектор сдвига ~1/2[010]. Возможно также образование протяжен-
ных ДУ в плоскости (100), вектор сдвига ~1/3[011].
3.3. АТОМИСТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ДЕФЕКТОВ 
УПАКОВКИ В ПЛОСКОСТЯХ, СОДЕРжАЩИХ ВЕКТОР [010] 
ЦЕМЕНТИТА
Плоскости, содержащие вектор [010] цементита имеют тип (l0k). 
В каждой из этих плоскостей выбирались два взаимно перпендику-
лярных вектора [010] и [-k0l], которые вместе с нормалью к плоско-
сти (l0k), определяемой как векторное произведение первого вектора 
на второй, задают базис для построения модельного кристаллита. Ве-
личины трансляции вдоль трех выбранных базисных векторов имеют 
вид: B0, 22 )*0()*0( lCkA + , 22 )0/()0/(/1 CkAl + . Модельный кристал-
лит содержал 10 х 5 элементарных ячеек в плоскости дефекта и 20 эле-
ментарных ячеек в направлении, перпендикулярном плоскости ДУ и 
состоял их атомов двух сортов (Fe и C), упорядоченных в соответствии 
со сверхструктурой Fe3C. При образовании планарного дефекта верх-
няя половина кристаллита, выше плоскости залегания дефекта, сдви-
галась относительно нижней на вектор сдвига, принадлежащий этой 
плоскости. В плоскостях (l0k) вектор сдвига равен f(10k)=x[010] + y[-k0l].
На рис. 3.10 показано расположение атомов в различных сечениях 
плоскостей (103) - (а); (101) - (б); (102) - (в); (201) - (г); (301) - (д). Круп-
ными (атомы Fe) и мелкими (атомы C) символами обозначены атомы, 
лежащие на различных уровнях плоскостей (l0k). Расстояния вдоль ко-
ординатных осей нормированы на длину векторов трансляции вдоль 
соответствующих направлений. На длине трансляции вдоль нормали к 
плоскостям (103), (101) и (301) находится 8 сечений, в плоскостях (102) 
и (201) – 16 сечений. 
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Рис.3.10. Элементарная ячейка Fe3C 
в проекции на плоскость (010).
Показано расположение атомов в 
различных сечениях плоскостей 
(103) - (а); (101) - (б); (102) - (в); 
(201) - (г); (301) - (д).
Крупными символами (сплошные 
кружки) обозначены атомы Fe, 
мелкими символами (крестики) - 
атомы C на различных уровнях 
плоскостей (l0k). 
а) б)
в)
г)
д)
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В табл. 3.7 даны межплоскостные расстояния для различных сечений 
рассмотренных плоскостей цементита, указан также сорт атомов, которые 
расположены на ближайших к данному сечению плоскостях. В плоскостях 
(102) и (201) существуют сечения I и I’ (аналогично II и II’, III и III’, IV и IV’), 
которые являются симметричными относительно замены X → -X. Каждая 
пара сечений характеризуется одинаковым межплоскостным расстоянием, 
распределением атомов и отличается только симметрией γ- поверхности. 
Из табл. 3.7 видно, что межплоскостные расстояния для различных сечений 
могут отличаться более, чем на порядок. Это существенно сказывается на 
значениях энергий обобщенных дефектов упаковки. Для очень близко рас-
положенных плоскостей значения энергии ДУ столь велики, что вряд ли мо-
гут быть реализованы экспериментально. В дальнейшем рассмотрим только 
те сечения, которые имеют сравнительно низкие энергии ДУ.
Таблица 3.7. 
Межплоскостные расстояния для различных сечений плоскостей 
(103), (102), (101), (201) и (301) цементита. Указано заполнение 
атомами Fe и C ближайших к данному сечению плоскостей.
Тип 
сечения
Плоскости
d(103), A d(101), A d(102), A d(201), A d(301), A
I, I’ 0,686 (С-С) 0,538 (Fe-Fe) 0,190 (Fe-Fe) 0,349 (Fe-Fe) 0,183 (Fe-Fe)
II, II’ 0,347 (С-Fe) 0,600 (Fe-Fe) 0,085 (Fe-C) 0,035 (Fe-Fe) 0,267 (Fe-Fe)
III, III’ 0,105 (Fe-Fe) 0,319 (Fe-C) 0,249 (C-Fe) 0,019 (Fe-C) 0,261 (Fe-Fe)
IV,  IV’ 0,105 (Fe-Fe) 0,282 (C-Fe) 0,093 (Fe-Fe) 0,251 (C-Fe) 0,037 (Fe-C)
V  0,107 (Fe-Fe) 0,737 (Fe-Fe) 0,242 (Fe-Fe) 0,079 (Fe-Fe) 0,114 (C-C)
На рис.3.11 представлены изоэнергетические контурные карты значе-
ний энергий обобщенных ДУ (γ- поверхности) для сечений I - V. Линиями 
обозначены уровни постоянной энергии ДУ. Для плотноупакованных се-
чений I и II все значения на γ- поверхности не превосходят 10 Дж/м2, тогда 
как для остальных сечений в точках максимумов энергии обобщенных ДУ 
достигают очень больших значений в десятки и сотни Дж/м2, что соот-
ветствует образованию дефектов нагромождения. Отличительной чертой 
обобщенных ДУ во всех сечениях является множественность локальных 
минимумов. Значения энергии ДУ в точках локальных минимумов для 
всех сечений приведены в табл. 3.8, 3.9. Видно, что во всех случаях учет 
релаксации решетки приводит к существенному понижению энергии ДУ. 
Самые низкие значения энергии выделены в таблицах жирным шрифтом. 
15 точек локальных минимумов имеют значения энергии <0,4 Дж/м2, а в 
точке B3, сечение II, значение энергии ДУ равно γ=0,28 Дж/м2, что сопо-
ставимо со значениями для ГЦК металлов. Все выделенные точки имеют 
значения энергии ДУ ниже, чем в наиболее плотно упакованной плоско-
сти (001) цементита (табл. 3.1, 3.2).
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                   а)            б) 
                   в)            г) 
                  д)
Рис.3.11. γ – поверхности в 
плоскостях (103) цементита 
(а - д) – сечения I - V.
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Таблица 3.8. 
Энергии (γ, Дж/м2), сдвиги (Δy/B0, Δz[-301]/d<301>), соответствующие 
стабильным дефектам упаковки, и значения нестабильных ДУ 
(γus, Дж/м2) в сечениях I  - II плоскости (103) цементита 
    
A1
рел
Сечение I A2
рел
A3
рел
A4
рел
A5
рел
A6
рел
A7
рел
A8
рел
A9
рел
     γ, Дж/м2
3,56
0,62
  Δy/B0    Δz/d<301>
0,5        0,065
~1/2[010]
γus, Дж/м2
4,06
3,37
0,50
1,49
0,41
1,59
0,38
1,16
0,40
1,54
0,39
1,45
0,44
1,62
0,36
2,11
0,38
0,50        0,26
~1/4[-321]
0,00        0,19
~1/5[-301]
0,00        0,50
   ~1/2[-301]
0,00        0,64
  ~0,65[-301]
0,20       0,50
~1/10[-15.2.5]
0,20        0,76
~0,2[3.1.-1]
0,00        0,81
~0,81 [-301]
0,10        0,33
~  1/9[-913]
6,04
3,49
3,47
3,47
-
 3,37
2,83
3,65
B1
рел
B2
рел
Сечение II B3
рел
B4
рел
B5
рел
B6
рел
B7
рел
B8
рел
B9
рел
2,48
0,33
2,55
0,34
2,76
0,28
3,05
0,48
2,10
0,46
3,29
0,32
3,63
0,92
3,57
0,42
3,56
0,52
0,00        0,17
~0,17[-301]
0,00        0,82
~0,82[-301]
0,50        0,03
~1/2[010]
0,21        0,34
~1/100[-51.10.17]
0,23        0,51
~0,2[-612]
0,11        0,67
~0,11[9.1.-3]
0,50        0,67
~1/10[20.5.-7]
0,50        0,86
~1/10[26.5.-9]
0,33        0,84
~0,12[21.3.-7]
4,64
4,21
5,02
6,45
-
5,66
-
9,05
7,56
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Таблица 3.9. 
Энергии (γ, Дж/м2) и сдвиги (Δy/B0, Δz[-301]/d<301>), соответствующие 
стабильным дефектам упаковки в сечениях III  - V плоскости (103) 
цементита 
γ, Дж/м2 Δy/B0             Δz/d<301>
C1
рел
C2
Сечение III рел
C3
рел
C4
рел
C5
рел
C6
рел
C7
рел
3,83
0,80
0,00         0,51
8,21
1,09
11,69
0,38
23,55
0,62
22,42
0,45
16,80
0,33
12,96
0,86
0,00         0,73
0,50         0,56
0,50          0,72
0,50          0,86
0,29          0,35
0,22          0,26
D1
Сечение IV рел
D2
рел
D3
рел
D4
рел
D5
рел
D6
рел
D7
рел
D8
рел
38,8
0,31
15,88
0,66
9,36
0,67
29,14
0,36
26,93
0,56
11,58
0,38
35,69
1,09
23,39
0,84
0,00       0,24
0,00       0,55
0,00       0,74
0,50       0,21
0,50       0,38
0,50       0,56
0,50       0,70
0,32       0,37
E1
рел
Сечение V   E2
рел
15,49
0,31
13,75
0,57
0,00        0,36
0,00        0,55
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Способность дислокации к скольжению в данной плоскости мо-
жет быть оценена по величине энергии нестабильного ДУ γus.  В табл. 
3.8 приведены значения γus для сечений I и II. Можно отметить, что в 
целом значения γus в сечении II выше, чем сечении I, что обусловлено, 
по-видимому, меньшим межплоскостным расстоянием d2. Для сечений 
III-V значения энергий нестабильных ДУ для всех точек, отвечающих 
локальному минимуму (рис. 3.11, в-д, табл. 3.9), очень высоки (выше 
или существенно выше 10 Дж/м2). Поэтому образование протяженных 
ДУ или дислокаций в этих сечениях вряд ли возможно, несмотря на то, 
что значения энергии ДУ в точках локальных минимумов C3, C6 (сече-
ние III), D1, D4 (сечение IV), E1 (сечение V) достаточно низкие. 
В сечениях I и II плоскости (103) цементита можно ожидать рас-
щепления дислокации с вектором Бюргерса [010] на две частичные в 
соответствии с реакцией
[010](103) → (1/2[010]+ α[ 3 01]) +ДУ + (1/2[010] - α[ 3 01])    (3.5),
где α=0,065, точка A1 в сечении I и  α=0,03, точка B3 в сечении II. 
Дефекты  упаковки  в  плоскости  (101)  цементита.  Существует 
пять не эквивалентных по энергии сечений в плоскости (101). Для 
наиболее плотно упакованных сечений I, II, V ближайшие плоскости 
содержат только атомы Fe. Расстояние между атомными плоскостями 
для этих сечений мало и равно d1=0,538 Ả, d2=0,600 Ả и d5=0,737 Ả 
(табл. 3.7, рис. 3.10). Для сечений III и IV ближайшие плоскости обра-
зованы как атомами углерода, так и атомами Fe. Расстояние между эти-
ми атомными плоскостями равно d3=0,319 Ả и d4=0,282 Ả.  Суммарное 
же расстояние между ближайшими плоскостями, содержащими только 
атомы Fe, равно d3 + d4 =0,601 Ả, что сопоставимо с межплоскостными 
расстояниями Fe-Fe для других сечений (101). 
На рис. 3.12 представлены изоэнергетические контурные карты 
значений энергий обобщенных ДУ (γ- поверхности) для сечений I – V 
плоскости (101). Линиями обозначены уровни постоянной энергии ДУ. 
Отличительной чертой обобщенных ДУ во всех сечениях является их 
симметрия относительно замены X → -X, т.е. относительно направле-
ния [010]. Можно отметить также похожую топологию расположения 
изоэнергетических линий для сечений III и IV, что свидетельствует 
о более существенном влиянии взаимодействия пар атомов Fe-Fe по 
сравнению с Fe-C в формировании структуры γ- поверхностей. В це-
лом структура γ- поверхностей в плоскостях (101) существенно проще, 
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                      в)                г) 
Рис.3.12. γ – поверхности в пло-
скостях (101) цементита 
(а - д) – сечения I - V.
д)
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чем в (103). Так для системы плоскостей (101) суммарное число ло-
кальных минимумов 12, тогда как для системы плоскостей (103) – 35. 
Значения энергии ДУ в точках локальных минимумов для всех сечений 
плоскости (101) приведены в табл.3.10. Низкие значения энергии вы-
делены в таблицах жирным шрифтом. Самые низкие значения энергий 
ДУ получены во всех точках локальных минимумов наиболее плотно 
упакованных сечений I, II, V. Значения энергий в этих точках изменя-
ются в пределах от γ=0,39 Дж/м2 до γ=0,62 Дж/м2. Можно отметить 
полосу низких значений обобщенных ДУ (<10 Дж/м2), параллельных 
направлению [010] на уровне 1/2[ 1 01] в сечениях I и V плоскости (101) 
цементита, рис. 3.12 (б,д) 
Способность дислокации к скольжению в данной плоскости может 
быть оценена по величине энергии нестабильного ДУ γus.  В табл.3.10 
приведены значения γus для различных сечений плоскости (101). Мож-
но отметить, что в целом значения γus выше ~10 Дж/м2, что должно 
существенно затруднять движение дислокаций или протяженных де-
фектов упаковки в этих плоскостях. Сравнительно низкие значения γus 
получены (табл. 3.10) лишь в точках G1, сечение II (γus= 6,18 Дж/м2) и 
K1, сечение V (γus= 5,31 Дж/м2).
В сечениях II и V плоскости (101) цементита можно ожидать рас-
щепления дислокации с вектором Бюргерса [010] на две частичные в 
соответствии с реакцией
[010](101) → (1/2[010]+ α[101]) +ДУ + (1/2[010] - α[101])     (3.6),
где α=0,04, точка G1 в сечении II и  α=0,01, точка K1 в сечении V. В 
сечениях III, IV и V возможно расщепление полной дислокации с век-
тором Бюргерса [ 1 01] на две частичные дислокации в соответствии с 
реакцией
[101](101) → α[101] +ДУ + (1-α) [101]                   (3.7),
где α = 0,54 в сечении III (точка H3), α = 0,51 в сечении IV (точка I1) и 
α = 0,49 в сечении V (точка K2). 
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Таблица 3.10. 
Энергии (γ, Дж/м2), сдвиги (Δy/B0, Δz[-101]/d<101>), соответствующие 
стабильным дефектам упаковки, и значения нестабильных ДУ 
(γus, Дж/м2) в сечениях I  - III и V плоскости (101) цементита 
γ, Дж/м2 Δy/B0          Δz/d γus, Дж/м2
Сечение IF1
рел                
3,77
0,48
0,42        0,54 > 10
Сечение IIG1   
рел
G2
рел
H1
рел
H2
рел
Сечение III H3
рел
H4
Рел
I1
рел
Сечение IV I2
рел
I3
рел
K1
рел
Сечение V K2
рел
4,49
0,62
3,03
0,42
10,63
1,53
12,51
1,43
4,78
0,55
11,57
1,14
2,79
0,39
5,56
0,86
8,74
1,33
3,85
0,39
1,31
0,41
0,50           0,04
0,32           0,51
0,50           0,26
0,50          0,69
0,00          0,54
0,37          0,75
0,00         0,51
0,50        0,71
0,50       0,25
0,50          0,01
0,00          0,49
6,18
> 10
> 10
> 10
>10
>10
> 10
> 10
> 10
      5,31
16,28
Дефекты упаковки в плоскостях (102), (201) и (301) цементита. 
Межплоскостные расстояния в плоскостях (102), (201) и (301) цемен-
тита существенно меньше (табл. 3.7), чем в (103) и (101). В плоскости 
(102) наиболее плотно упакованным является сечение III, d3=0,249 Å, в 
плоскости (201) – сечение I, d1=0,349 Å, в плоскости (301) – сечение II, 
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d2=0,267 Å. Именно в этих сечениях получены самые низкие значения 
энергий стабильных дефектов упаковки. 
Рис.3.13. γ – поверхности в 
плоскостях (102), сечение III (а), 
(201), сечение I (б), (301) , 
сечение II (в) цементита 
                         а)                 б) 
                      в)
Для этих сечений на рис.3.13 представлены γ- поверхности, в 
табл. 3.11-3.13 – значения энергий ДУ (в том числе с учетом релакса-
ции) в точках локальных минимумов энергии, а также энергии неста-
бильных ДУ. В других сечениях этих плоскостей значения энергий ДУ 
изменяются в пределах 0,73 – 2,57 Дж/м2, и являются слишком высоки-
ми для экспериментальной реализации. 
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Таблица 3.11. 
Энергии (γ, Дж/м2), сдвиги (Δy/B0, Δz[-201]/d<101>), соответствующие 
стабильным дефектам упаковки, и значения нестабильных ДУ 
(γus, Дж/м2) в сечении III плоскости (102) цементита 
γ, Дж/м2 Δy/B0    Δz/d<301> γus, Дж/м2
L1
рел
L2
Сечение III рел
L3
рел
L4
рел
L5
рел
L6
рел
L7
рел
10,56
1,23
0,55         0,81 > 10
11,17
1,08
22,07
1,14
9,93
1,28
8,54
0,78
5,61
0,87
4,22
0,55
0,61         0,69
0,91         0,65
0,70          0,42
0,37          0,25
0,53          0,11
0,80          0,20
~0,2[-2-11]
> 10
> 10
> 10
> 10
7,71
5,23
Для всех сечений плоскости (102), например точка L6 на рис. 3.13 а, 
существуют локальные минимумы, предполагающие расщепление 
полной дислокации с вектором Бюргерса [010] на две частичные в со-
ответствии с реакцией
[010](102) → (β [010]+ α[ 2 01]) +ДУ + ((1-β) [010] -α[ 2 01])     (3.8)
Параметр β изменяется в пределах 0,49 – 0,53, параметр α - в пре-
делах от α=-0,17 до α=0,11. Аналогичные реакции могут быть написа-
ны для расщепления дислокации с вектором Бюргерса [010] в сечениях 
II-V плоскости (201) и сечениях I-V плоскости (301). На рис.3.13 в это-
му расщеплению соответствует точка N5. Соответствующие реакции 
могут быть записаны в виде
[010](201) → (β [010]+ α[102]) +ДУ + ((1-β) [010] - α[102])      (3.9),
[010](301) → (β [010]+ α[103]) +ДУ + ((1-β) [010] - α[103])     (3.10)
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Таблица 3.12. 
Энергии (γ, Дж/м2), сдвиги (Δy/B0, Δz[-102]/d<102>), соответствующие 
стабильным дефектам упаковки, и значения нестабильных ДУ 
(γus, Дж/м2) в сечении I плоскости (201) цементита 
γ, Дж/м2 Δy/B0     Δz/d<102> γus, Дж/м2
M1
рел
M2
Сечение I рел
M3
рел
M4
рел
M5
рел
M6
рел
M7
рел
4,85
0,96
0,34         0,83 > 10
9,77
0,52
9,64
1,29
9,64
1,32
9,05
0,56
4,94
1,04
5,40
0,78
0,61         0,78
0,44         0,63
0,63          0,66
0,83          0,62
0,01          0,43
0,46          0,25
> 10
> 10
> 10
> 10
> 10
> 10
Таблица 3.13. 
Энергии (γ, Дж/м2), сдвиги (Δy/B0, Δz[-103]/d<103>), соответствующие 
стабильным дефектам упаковки, и значения нестабильных ДУ 
(γus, Дж/м2) в сечении II плоскости (301) цементита 
γ, Дж/м2 Δy/B0    Δz/d<103> γus, Дж/м2
N1
рел
N2
Сечение II рел
N3
рел
N4
рел
N5
рел
N6
рел
N7
рел
N8
рел
N9
рел
23,87
0,68
0,50         0,78 > 10
7,39
1,30
11,82
1,31
9,96
1,25
15,07
1,16
4,18
      0,61
6,97
1,33
7,46
1,32
10,56
0,81
0,50         0,65
0,50         0,55
0,50          0,16
0,50          0,06
0,00          0,51
0,00          0,39
0,19          0,36
0,50           0,88
> 10
> 10
> 10
> 10
> 10
> 10
        > 10
> 10
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Параметр β в (3.9) лежит в интервале 0,40-0,52, в формуле (3.10) 
параметр β = 0,5. Параметр α изменяется в пределах от α =- 0,17 до 
α = 0,09. Сравнительно низкое значение энергии нестабильного ДУ по-
лучено только для плоскости (102), для остальных вариантов как значе-
ние γus, так и значение энергии локального ДУ высоки, так что реализа-
ция расщеплений дислокации с вектором Бюргеса [010] в соответствии 
с реакциями (3.8-3.10) вряд ли возможна. 
Можно отметить еще точку локального минимума L7 в сечении 
III плоскости (102), для которой получены сравнительно низкие зна-
чения энергий локального минимума (табл.3.11) γ(ДУ) = 0,55 Дж/м2 и 
γus = 5,23 Дж/м2, что свидетельствует о возможности распространения 
протяженного дефекта упаковки, который характеризуется сдвигом 
bp~0,2[ 12 1]. 
Таким образом, в наиболее плотно упакованных сечениях I и II 
плоскости (103), а также в сечениях II и V плоскости (101) возможно 
расщепление полной дислокации с вектором Бюргерса [010] на две ча-
стичные дислокации, связанные полосой дефекта упаковки (реакции 
(3.5) и (3.6)). Можно отметить особенность расщепления дислокации 
[010] = bp1 + bp2 в плоскостях (101) и (103) на две частичные дислокации 
bp1 и bp2. Каждый из векторов Бюргерса частичных дислокаций может 
быть представлен в виде bp1 = 1/2[010] + Δb, где Δb = (0,03-0,06)[ 3 01] 
для плоскости (103) и Δb = (0,01-0,04)[101] для плоскости (101). Наи-
более низкие значения энергий ДУ получены в сечении II плоскости 
(103) – γ(103) = 0,28 Дж/м2 и сечении V плоскости (101) – γ(101) = 0,39 Дж/м2. 
Для этих же плоскостей получены сравнительно низкие значения 
энергий нестабильных дефектов упаковки, равные γus = 5,02 Дж/м2 и 
γus = 5,31 Дж/м2, соответственно. Подобные расщепления дислокации 
с вектором Бюргерса b = [010] получены также в плоскости (001) при 
МД моделировании (раздел 3.2). Для плоскости (001) значения энергии 
ДУ γ(001)=0,46 – 0,59 Дж/м2 в точках локальных минимумов выше, чем 
для плоскостей (103) и (101), однако значения энергий нестабильных 
ДУ ниже γus=2,21-2,91 Дж/м2. По-видимому, последнее обстоятельство 
оказалось более существенным, поскольку экспериментально при де-
формации глобулярного цементита наблюдались расщепленные дисло-
кации с вектором Бюргерса [010] и дефекты упаковки в плоскости (001) 
цементита [5, 18]. 
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Для плоскостей с высокими индексами (hkl) в общем случае 
уменьшаются межплоскостные расстояния, на γ- поверхностях число 
локальных минимумов увеличивается, они становятся мельче и их по-
явление в значительной степени отражает сложную структуру решетки 
цементита и соответствующих плоскостей. Так для плоскостей (101) 
число минимумов изменяется в пределах от 2-4, для плоскостей (102) 
и (201) максимальное значение равно 7, тогда как для плоскостей (103) 
и (301) максимальное значение равно 9. В той же последовательности, 
кроме плоскости (103), изменяются и значения энергий стабильных и 
нестабильных дефектов упаковки. Плоскость (103) является выделен-
ной среди рассмотренных ярко выраженной анизотропией распределе-
ния межплоскостных расстояний в различных ее сечениях (табл.3.7). 
Межплоскостные расстояния в сечениях I и II плоскости (103) сопоста-
вимы не только с расстояниями для плоскости (101), но и с «кубически-
ми» плоскостями (100), (010) и (001). Это приводит к существованию в 
сечениях I и II плоскости (103) большого числа локальных минимумов 
с низкими значениями энергий стабильных и нестабильных дефектов 
упаковки (табл.3.8). В сечении I низкие значения энергий стабильных 
ДУ γ = 0,36-0,41 Дж/м2 и нестабильных ДУ γus = 2,93-3,49 Дж/м2 полу-
чены для точек A3, A4, A5, A8, которые характеризуются вектором сдви-
га, параллельным направлению [-301]. В сечении II γ = 0,33-0,34 Дж/м2 
и γus = 4,21-4,64 Дж/м2 получены для точек B1 и B2, также характери-
зуемых вектором сдвига параллельным [-301]. Очень низкие значения 
энергии ДУ получены также в сечениях III-V (табл.3.9) плоскости (103) 
в точках С3, C6, D1, D4, D6, E1 (γ = 0,31-0,38 Дж/м2), однако эти точки 
характеризуются высокими (>10 Дж/м2) значениями энергий неста-
бильных ДУ. Роль всех этих низкоэнергетических дефектов упаковки 
требует более детального анализа и обсуждения возможности их экспе-
риментальной реализации, что предполагается сделать в дальнейших 
исследованиях. 
Достаточно низкие значения энергий (γДУ = 0,5 Дж/м2, γus = 5,23 Дж/м2) 
получены для плоскости (102), сечение III, и характеризуются векто-
ром сдвига ~0,2[-2-11]. Несколько низкоэнергетических ДУ получено 
в плоскости (101), сечения II и V, но значения γus> 10 Дж/м2, так что 
движение таких дефектов упаковки вряд ли возможно. Таким образом, 
возможным является распространение протяженных дефектов упаков-
ки в плоскости (102).  
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3.4. АТОМИСТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ДЕФЕКТОВ 
УПАКОВКИ В ПЛОСКОСТЯХ, СОДЕРжАЩИХ ВЕКТОР [100] 
ЦЕМЕНТИТА
Плоскости, содержащие вектор [100], имеют тип (0kl). В каждой 
из этих плоскостей выбирались два взаимно перпендикулярных век-
тора [100] и [0-lk], которые вместе с нормалью к плоскости (0kl), 
определяемой как векторное произведение первого вектора на вто-
рой, задают базис для построения модельного кристаллита. Величи-
ны трансляции вдоль трех выбранных базисных векторов имеют вид: 
A0, 22 )*0()*0( kClB + , 22 )0/()0/(/1 ClBk + . Модельный кри-
сталлит содержал 10 х 5 элементарных ячеек в плоскости дефекта и 
20 элементарных ячеек в направлении, перпендикулярном плоскости 
ДУ и состоял их атомов двух сортов (Fe и C), упорядоченных в со-
ответствии со сверхструктурой Fe3C. При образовании планарного 
дефекта верхняя половина кристаллита, выше плоскости залегания 
дефекта, сдвигалась относительно нижней на вектор сдвига, при-
надлежащий этой плоскости. В плоскостях (0kl) вектор сдвига равен 
f(0kl) = x[100] + y[0-lk].
                            а)            б)
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                         в)                                               г)
д)
Рис.3.14. Элементарная ячейка Fe3C 
в проекции на плоскость (100).
Показано расположение атомов в 
различных сечениях плоскостей 
(011) - (а); (012) - (б); (013) - (в); 
(021) - (г); (031) - (д).
Крупными символами (кружки) 
обозначены атомы Fe , мелкими 
символами (крестики) - атомы C 
на различных уровнях плоскостей 
(0kl). 
На рис.3.14 показано расположение атомов в различных сечениях 
плоскостей (011) - (а); (012) - (б); (013) - (в); (021) - (г); (031) - (д). Круп-
ными (атомы Fe) и мелкими (атомы C) символами обозначены атомы, 
лежащие на различных уровнях плоскостей (0kl). Расстояния вдоль ко-
ординатных осей нормированы на длину векторов трансляции вдоль 
соответствующих направлений. На длине трансляции вдоль нормали 
к плоскости (021) находится 8 сечений, в остальных плоскостях – 16. 
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Таблица 3.14. 
Межплоскостные расстояния для различных сечений плоскостей 
(011), (012), (013), (021) и (031) цементита. Указано заполнение 
атомами Fe и C ближайших к данному сечению плоскостей. 
Плоскости
Тип 
сече-
ния
d(011), A d(012), A d(013), A d(021), A d(031), A
I, I’  0,872  (Fe-Fe) 0,215  (Fe-Fe) 0,078  (Fe-Fe) 0,047  (C-C) 0,131  (Fe-Fe)
II, II’   0,040  (Fe-C) 0,013  (Fe-Fe) 0,195  (Fe-C) 0,483  (C-Fe) 0,082  (Fe-Fe)
III, III’ 0,357  (C-Fe) 0,229  (Fe-C) 0,019  (C-Fe) 0,271  (Fe-Fe) 0,065  (Fe-Fe)
IV,  IV’ 0,119  (Fe-Fe) 0,175  (C-Fe) 0,156  (Fe-Fe) 0,200  (Fe-Fe) 0,016  (Fe-C)
V      0,079  (Fe-Fe) 0,296  (Fe-Fe) 0,156  (Fe-Fe) 0,400  (Fe-Fe) 0,360  (C-C)
В табл. 3.14 даны межплоскостные расстояния для различных сечений 
рассмотренных плоскостей цементита, указан также сорт атомов, которые 
расположены на ближайших к данному сечению плоскостях. Сечения I и 
I’ (аналогично II и II’, III и III’, IV и IV’) являются симметричными относи-
тельно замены X → -X. Каждая пара сечений характеризуется одинаковым 
межплоскостным расстоянием, распределением атомов и отличается толь-
ко симметрией γ- поверхности. Из табл.3.14 видно, что межплоскостные 
расстояния для различных сечений могут отличаться более, чем на поря-
док. Это существенно сказывается на значениях энергий обобщенных де-
фектов упаковки. Для очень близко расположенных плоскостей значения 
энергии ДУ столь велики, что такие ДУ вряд ли могут быть реализованы 
экспериментально. В дальнейшем будут рассмотрены только те сечения, 
которые имеют сравнительно низкие энергии ДУ.
Дефекты  упаковки  в  плоскости  (011)  цементита. На рис.3.15 
представлены изоэнергетические контурные карты значений энергий 
обобщенных ДУ (γ- поверхности) для сечений I, II и III плоскости 
(011). Наиболее низкие значения энергии ДУ получены для сечения I, 
что определяется максимальным значением межплоскостного расстоя-
ния для этого сечения. γ- поверхности в сечениях II и III близки, хотя 
расстояние между ближайшими атомными плоскостями отличается су-
щественно. Возможно, в этом случае существенную роль в определе-
нии энергетики ДУ играет расстояние между ближайшими плоскостя-
ми Fe-Fe, которое для сечений II и III совпадает. С подобным влиянием 
атомов Fe на величину энергии ДУ мы сталкивались и ранее, при рас-
четах γ- поверхностей в других плоскостях цементита. 
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Точками А1-А4, В1-В5, С1-С5 на рис.3.15 отмечены положения 
локальных минимумов на γ- поверхностях в сечениях I-III плоскости 
(011). В табл.3.15 суммированы значения энергий этих ДУ, как без ре-
лаксации, так и после проведения процедуры релаксации. Можно от-
метить существенное понижение энергии ДУ после проведения проце-
дуры релаксации, что является характерной особенностью ДУ в струк-
туре цементита. 
                             а)            б)
                             в)            г)
Рис.3.15. γ – поверхности в сечениях I-III (а-в); зависимость энергии ДУ 
вдоль направления [100] для всех сечений (г) плоскости (011) цементита
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В сечениях I и II жирным шрифтом выделены те значения энергии 
ДУ, которые сопоставимы по величине с энергиями ДУ для плоскости 
(001) цементита. Существование локального минимума вблизи точек 
А1, В4 и С4 (рис.3.15a-в) свидетельствует о возможности расщепления 
полной дислокации с вектором Бюргерса b=[0-11] на две частичные 
дислокации. Реакция расщепления для точек В4 и С4 имеет вид 
 [0-11](011) → α[0-11] +ДУ + (1-α)[0-11]                (3.11),
 
где параметр α=0,57 для сечения II и α=0,60 для сечения III. Поскольку 
значение энергии ДУ для точки С4 равно 0,87 Дж/м2, то ширина такого 
расщепления невелика. Для точки А1 возможная реакция расщепления 
имеет вид
 [0-11](011) → 0,1[1-33] + ДУ + 0,1[-1-77]             (3.12).
Способность дислокации к скольжению в данной плоскости мо-
жет быть оценена по величине энергии нестабильного ДУ γus (Табл. 
3.15). В этой таблице приведены только некоторые значения γus, по-
скольку остальные значения очень велики (>~10 Дж/м2), поэтому ре-
ально движение дислокаций вдоль таких направлений в плоскости 
вряд ли возможно. Сдвиг A1O2 характеризуется высоким значением 
γus = 10,2 Дж/м2.  Сравнительно низкое значение γus = 2,82 Дж/м2 по-
лучено для сдвига частичной дислокации с вектором Бюргерса 
bp1 ~ 0,1[1-33] и для частичной дислокации с вектором Бюргерса 
bp2 ~ 0,31[-11-1] (сдвиги O1A1 и O3A4 на рис.3.15 а).
Вблизи траектории вдоль направления [100] во всех сечениях пло-
скости (011) отсутствуют какие-либо локальные минимумы энергии, 
поэтому во всех сечениях этой плоскости дислокация с вектором Бюр-
герса [100] является не расщепленной. На рис.3.15,г показано измене-
ние энергии ДУ вдоль направления [100]. Самое низкое значение γus 
для движения этой дислокации получено для сечения I, но и в этом 
случае оно очень велико γus=8,5 Дж/м2, поэтому скольжение дислока-
ции [100] вряд ли будет реализовано. 
Таким образом, результаты МД моделирования показывают, что 
единственной модой деформации цементита в плоскости (011) может 
быть распространение дефектов упаковки, характеризуемых частичны-
ми дислокациями с вектором Бюргерса bp1 ~ 0,1[1-33]  и bp2 ~ 0,3[-11-1] 
в наиболее плотно упакованном сечении I.
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Таблица 3.15. 
Энергии (γ, Дж/м2), сдвиги (Δx/A0, Δy[0-11]/d<011>), соответствующие 
стабильным дефектам упаковки, и значения нестабильных ДУ (γus, 
Дж/м2) в сечениях I  - III плоскости (011) цементита 
γ, Дж/м2 Δx/A0      Δy/d      γus, Дж/м2
A1   
рел
Сечение I  A2 
рел
A3 
рел
A4
рел
1,63
0,31
0,09        0,28
~0,1[1-33]
2,82(O1A1)
10,2 (A1O2)
4,48
1,05
2,55
0,61
2,92
0,56
0,30        0,79
   ~0,1[38-8]
0,71        0,46
   ~0,23[3-22]
0,71        0,78
   ~0,3[-11-1]
4,32(O3A4)
B1
рел
B2
рел
Сечение II B3
рел
B4
рел
B5
рел 
13,82
0,64
14,61
1,77
5,44
0,79
17,84
0,18
16,50
0,14
0,16        0,40
~0,08[2-55]
0,51        0,40
~0,1[5-44]
0,39        0,79
~0,2[21-1]
0,0        0,57
~0,44[01-1]
0,66        0,57
~0,2[32-2]
5,37
84,88
C1
рел
C2
рел
Сечение III C3
рел
C4
рел
C5
рел
14,71
1,18
16,47
1,27
5,14
0,70
26,87
0,87
17,25
0,69
0,18        0,39
~0,2[1-22]
0,49        0,40
~0,1[5-44]
0,37        0,79
~0,05[74-4]
0,00        0,60
~0,4[01-1]
0,66         0,57
~0,34[-45-5]
6,21
Дефекты  упаковки  в  плоскости  (012)  цементита. На рис.3.16 
(а, б) представлены γ- поверхности для сечений II и V плоскости (012), 
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в табл. 3.16 – значения энергий ДУ без релаксации и после релаксации в 
точках локальных минимумов и значения энергий нестабильных ДУ. Се-
чение V является наиболее плотно упакованным в данной системе пло-
скостей (табл.3.14), и именно в этом сечении получены наиболее низкие 
значения энергии ДУ в локальных минимумах. Значения энергии γ = 0,33 
и 0,36 Дж/м2 (точки Е3 и Е4) вполне сопоставимы со значениями для чи-
стых металлов и сплавов. Для остальных сечений значения энергии ДУ в 
точках локальных минимумов значительно выше. Для сечений I, III они 
превышают ~3,0 Дж/м2, в сечении IV – 0,8 Дж/м2. Очень велики для всех 
сечений, в том числе и для наиболее плотно упакованного сечения V, зна-
чения энергий нестабильных ДУ при сдвиге вдоль прямой от нулевого 
положения до точки локального минимума. Наиболее низкое значение 
получено для точки Е1 (табл. 3.16) γus=13,5 Дж/м2 , однако энергия ДУ 
соответствующего локального минимума высока γ=0,89 Дж/м2, поэтому 
величина расщепления ( показано стрелками на рис.3.16,б) очень мала.
                             а)            б)
                             в)
Рис.3.16. γ – поверхности в сечениях 
II и V (а-б); зависимость энергии ДУ 
вдоль направления [100] для всех 
сечений (в) плоскости 
(012) цементита
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Таблица 3.16. 
Энергии (γ, Дж/м2), сдвиги (Δx/A0, Δy[0-21]/d<021>), соответствующие 
стабильным дефектам упаковки, и значения нестабильных ДУ 
(γus, Дж/м2) в сечениях II, IV, V плоскости (012) цементита 
γ, Дж/м2   Δx/A0    Δy/d γus, Дж/м2
D1
рел
D2
рел
Сечение II D3
рел
D4
рел
D5
рел
7,63
4,72
3,68
3,58
18,55
2,92
11,22
4,76
18,71
6,72
0,04        0,50
~0,5[0-21]
0,50        0,49
~0,5[1-21]
0,01        0,22
~0,2[0-21]
0,66        0,25
~0,25[3-21]
0,00        0,22
~0,2[0-21]
E1
рел
E2
рел
Сечение V E3
рел
E4
 рел
7,33
0,89
4,71
1,06
10,83
0,33
7,13
0,36
0,50          0,15
  ~0,15[3-21]
0,50           0,47
  ~0,5[1-21]
0,00           0,33
  ~0,3 [0-21]
0,00           0,67
  ~0,37[02-1]
13,5
75,3
27,17
155,02
 
На рис.3.16, в дано изменение энергии ДУ вдоль направления [100] 
для всех сечений. Расстояние между атомными плоскостями в сечении 
II наименьшее в системе плоскостей (012), однако, при сдвиге вдоль 
направления [100] значение γus = 23,1 Дж/м2  оказалось самым низким 
(рис.3,в).  Можно отметить, что во всех сечениях плоскости (012) дис-
локация с вектором Бюргерса [100] является не расщепленной, т.к. 
вдоль самого этого направления, а также вблизи него отсутствуют ло-
кальные минимумы.
Дефекты  упаковки  в  плоскости  (013)  цементита. На рис. 
3.17 (а-в) представлены γ - поверхности для сечений II, IV и V пло-
скости (013), в табл.3.17 – значения энергий ДУ без релаксации и 
после релаксации в точках локальных минимумов и значения энер-
гий нестабильных ДУ. 
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                             а)                              б)
                             в)                              г)
Рис.3.17. γ – поверхности в сечениях II, IV, V (а-в); зависимость энергии ДУ 
вдоль направления [100] для всех сечений (г) плоскости (013) цементита
Сечение II является наиболее плотно упакованным в данной си-
стеме плоскостей, сечения IV, V имеют близкие значения межпло-
скостных расстояний (табл.3.14). В этих сечениях получены наиболее 
низкие значения энергии ДУ в локальных минимумах. Энергии ДУ, 
равные γ=0,40 и 0,38 Дж/м2 (точки G3 и H1), вполне сопоставимы со 
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значениями для чистых металлов и сплавов. Для сечений I, III значения 
γ в точках локальных минимумов значительно выше: γ > ~1,0 Дж/м2. 
Характерной особенностью всех сечений плоскости (013) является су-
ществование локальных минимумов в точках F1, G1, H1 (рис. 3.17), ко-
торые предполагают возможность расщепления дислокации с вектором 
Бюргерса [100] в соответствии с реакцией 
[100](013) → (α[100] + β[03-1]) + ДУ + (α[100] + β[0-31])      (3.13)
где α = 0,50; 0,51; 0,50, β = 0,10; 0,11; 0,17 для точек F1, G1, H1, соот-
ветственно, (табл. 3.17). Аналогичные минимумы присутствуют также 
в сечениях I и III, однако соответствующие значения энергии ДУ со-
ставляют 1,05 и 0,71 Дж/м2. При таких высоких значениях энергии ДУ 
(также как и для точек F1 и G1, где γ = 0,89 и 0,62 Дж/м2) дислокацию 
можно считать не расщепленной. Таким образом, реакция (3.13) может 
быть реализована для точки локального минимума H1, где γ=0,38 Дж/м2. 
На рис. 3.17 в  реакция расщепления (3.13) показана стрелками. 
На рис. 3.17 г дано изменение энергии ДУ вдоль направления [100] 
для всех сечений плоскости (013). Наименьшие значения энергий не-
стабильных ДУ получены для сечений II и III, однако и эти значения 
велики и составляют γus= 39 – 41 Дж/м2.  Существенно ниже значение 
γus= 15,2 Дж/м2 (табл.3.17) для частичного сдвига ОH1. Такой же поря-
док величины γus получен для траекторий ОF1 и ОG1 (табл. 3.17).
Таблица 3.17. 
Энергии (γ, Дж/м2), сдвиги (Δx/A0, Δy[0-31]/d<031>), соответствующие 
стабильным дефектам упаковки, и значения нестабильных ДУ 
(γus, Дж/м2) в сечениях II, IV, V  плоскости (013) цементита 
γ, Дж/м2 Δx/A0    Δy/d γus, Дж/м2
F1
рел
Сечение II F2 
рел
F3
рел
F4
рел
8,35
0,89
0,50        0,10
~0,1[5-31]
15,3
4,45
0,75
7,20
0,79
6,15
0,89
0,88        0,26
0,50        0,44
0,41        0,78 18,2
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Окончание таблицы 3.17.
G1
рел
G2
рел
Сечение IV G3
рел
G4
рел
G5
рел
G6
рел
9,34
0,62
4,88
1,04
6,51
0,40
5,49
0,79
8,18
0,79
9,40
0,91
0,51        0,11
~0,1[5-31]
0,05        0,26
~
0,50        0,49
~0,5[1-31]
0,06        0,62
0,58        0,76
0,32        0,84
15,0
56,85
H1
рел
H2
рел
Сечение V H3
рел
H4
рел
H5
рел
6,37
0,38
4,30
1,02
11,41
1,16
5,49
0,72
6,98
0,61
0,50        0,17
~0,17[3-31]
0,00        0,24
0,50        0,43
0,00         0,62
0,50         0,83
15,2
121,5
16,5
Таким образом, результаты МД моделирования показывают, в что 
в плоскости (013) в сечении V возможно расщепление дислокации с 
вектором Бюргерса [100] на две частичные дислокации в соответ-
ствии с реакцией (3.13) с векторами Бюргерса bp3=(α[100] + β[03-1]) и 
bp4 = (α[100] + β[0-31]). 
Дефекты  упаковки  в  плоскости  (021)  цементита. На рис. 3.18 
представлены γ- поверхности для сечений I - V плоскости (021), в 
табл.3.18, 3.19 – значения энергий ДУ без релаксации и после релак-
сации в точках локальных минимумов и значения энергий нестабиль-
ных ДУ. Можно отметить высокие межплоскостные расстояния по 
сравнению с другими рассмотренными в настоящей работе (рис.1). 
Характерной особенностью этой системы плоскостей является симме-
трия γ- поверхностей относительно прямой 0,5[100] для всех сечений 
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(рис. 3.18). Это приводит к отсутствию эквивалентных сечений и умень-
шению числа сечений на вектор трансляции вдоль нормали в плоско-
сти (021). Самые низкие значения энергии ДУ в локальных минимумах 
и соответствующие значения энергий нестабильных ДУ получены в 
сечении II, которое является наиболее плотно упакованным, а также в 
наименее плотно упакованном сечении I (табл. 3.18, рис.3.18).  Сече-
ние I имеет на ближайших плоскостях атомы углерода (вариант С - С, 
рис. 3.14 г) и окружено двумя сечениям II, которые имеют на бли-
жайших плоскостях атомы Fe и C. Для набора плоскостей I - II – I 
расстояние между ближайшей парой Fe-Fe плоскостей составляет 
d(Fe-Fe)=2*dI + dII = 1,013A.  Значение d(Fe-Fe) в этом случае сопоста-
вимо с межплоскостными расстояниями в самой плотно упакованной 
плоскости (001) цементита. Таким образом, можно еще раз отметить 
существенное влияние взаимодействия пар атомов Fe-Fe на общую 
структуру и энергетику γ- поверхности. 
В сечениях II-V плоскости (021) получены очень низкие значения 
для сдвига ~0,5[0-12], равные 0,27 Дж/м2 для сечений II-IV и 0,24 Дж/м2 
для сечения V (табл.3.18). Можно отметить в целом очень низкие зна-
чения энергий ДУ для полосы сдвигов в области Δy/d<012>~0,5 парал-
лельно направлению [100]. Сдвиги в сечениях III-V вряд ли могут быть 
реализованы, поскольку энергия нестабильных ДУ для этих сдвигов 
имеет очень высокие значения (для примера, данные в табл.3.18). Для 
сечения II можно ожидать появления частичных сдвигов с различны-
ми векторами, соответствующими минимумам в точках ~0,17[0-12], 
~0,35[0-12], ~0,51[0-12], ~0,81[0-12], а  также ~0,25[21-2] (табл. 3.18, 
рис. 3.18, точки L3, L4, L5, L6 и L2). Это могут быть протяженные 
дефекты упаковки, возможно также расщепление полной дислокации 
с вектором Бюргерса [0-12] на совокупность частичных дислокаций 
(рис. 3.18, б), определяемых последовательными сдвигами OL3, L3L4, 
L4L5, L5L6, L6B. 
В плоскостях (021) вблизи направления [100] отсутствуют локаль-
ные минимумы, поэтому эта дислокация является не расщепленной. На 
рис.3.18е показано изменение энергии ДУ вдоль направления [100] для 
всех сечений плоскости (021). Наименьшее значение   γus= 16,14 Дж/м2 
получено для сечения III, что определяется структурой γ- поверхности 
в этом сечении и отсутствием локальных максимумов вдоль направле-
ния [100].
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                             а)                               б)
                             в)                     г)
                             д)              
Рис.3.18. γ – поверхности в сечениях 
I-V (а-д); зависимость энергии ДУ 
вдоль направления [100] для всех 
сечений (е) плоскости (021) цементита
 е)
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Таблица 3.18. 
Энергии (γ, Дж/м2), сдвиги (Δx/A0, Δy[0-12]/d<031>), соответствующие 
стабильным дефектам упаковки, и значения нестабильных ДУ (γus, 
Дж/м2) в сечениях I -III  плоскости (021) цементита 
γ, Дж/м2 Δx/A0        Δy/d γus, Дж/м2
K1  
рел
Сечение I K2
рел
K3
рел
K4
рел
4,67
0,69
0,50        0,23 16,5
6,72
1,16
3,46
1,20
1,91
0,47
0,50        0,86
0,00        0,36
0,00        0,63
~0,37[01-2]
10,4
12,45   
L1
рел
L2
рел
Сечение II L3
рел
L4
рел
L5
рел
L6
рел
3,99
0,83
3,59
0,53
5,19
0,54
3,69
0,84
2,93
0,27
4,31
0,61
0,50       0,23
0,50        0,74
~0,25[21-2]
0,00        0,17
~0,17[0-12]
0,00        0,35
~0,35[0-12]
0,00        0,51
~0,49[01-2]
0,00        0,83
~0,19[01-2]
17,4
8,31
5,72
8,94
8,94
4,66
M1
рел
M2
рел
Сечение III M3
рел
 M4
рел
11,69
0,83
20,61
1,04
2,12
0,27
19,11
1,19
0,50        0,38
0,00        0,27
0,00        0,51
~0,49[01-2]
0,16         0,77
57,82
162,21
162,21
75,34
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Таблица 3.19. 
Энергии (γ, Дж/м2), сдвиги (Δx/A0, Δy[0-13]/d<031>), соответствующие 
стабильным дефектам упаковки (после релаксации), и значения 
нестабильных ДУ (γus, Дж/м2) в сечении V  плоскости (031) цементита 
γ, Дж/м2 Δx/A0       Δy/d
R1
R2
R3
R4
R5
Сечение V R6
R7
R8
R9
R10
R11
1,79
1,66
1,43
0,91
2,33
1,55
1,71
1,23
1,43
1,44
1,81
0,5           0,12
0,5           0,37
0,5           0,81
0,0           0,22
0,0           0,50
0,16         0,43
0,2           0,66
0,1           0,74 
0,5           0,89
0,32         0,80
0,5           0,22
Дефекты упаковки в плоскости (031) цементита. Наиболее плот-
но упакованным является сечение V плоскости (031), но даже в этом 
случае межплоскостное расстояние не высоко. В целом же межпло-
скостные расстояния для плоскости (031) ниже, чем в других изучен-
ных плоскостях (табл. 3.14). Это приводит к тому, что общий уровень 
существующих локальных минимумов на γ- поверхностях очень высок 
и составляет значения от 0,91 до 2,35 Дж/м2. 
                                  а)                           б)
Рис. 3.19. γ – поверхность в сечении V (а); зависимость энергии ДУ вдоль 
направления [100] для всех сечений (б) плоскости (031) цементита
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Для примера на рис. 3.19 а показана γ- поверхность в наиболее 
плотно упакованном сечении V, для которого также получено са-
мое низкое для этой системы плоскостей значение γus = 35,5 Дж/м2 
(рис. 3.19 б).  Самое низкое значение энергии ДУ в точках локального 
минимума для сечения V равно γ = 0,91 Дж/м2 (точка R4) и 1,23 Дж/м2 
(точка R8). Можно отметить, что для высоко индексных плоскостей 
увеличивается число локальных минимумов, они становятся мельче. 
Появление их отражает сложную структуру решетки цементита и со-
ответствующих плоскостей.  
Таким образом, детальное рассмотрение структуры планарных 
дефектов в различных сечениях плоскостей (011), (012), (013), (021), 
(031) цементита, содержащих вектор Бюргерса [100] полной дислока-
ции минимальной длины в цементите, позволило установить, что для 
всех плоскостей, кроме плоскости (013), вблизи сдвига [100] отсутству-
ют локальные минимумы на γ- поверхностях, которые свидетельство-
вали бы о возможности расщепления этой дислокации на частичные 
дислокации. О реализации движения полной дислокации можно судить 
по величине энергии нестабильного ДУ. На рис. 3.15 г, 3.16 в, 3.17 г, 
3.18 е, 3.19  б представлены за-
висимости энергии ДУ вдоль 
направления [100] для всех сече-
ний в изученных плоскостях це-
ментита. Для каждой плоскости 
выбрана кривая, отвечающая 
наиболее низкому значению γus, 
и результаты суммированы на 
рис. 3.20. На этом рисунке до-
бавлены также кривые для пло-
скостей (010) и (001), также со-
держащих вектор [100]. Самое 
низкое значение γus = 8,5 Дж/м2 
получено для плоскости (010), 
следующее по величине значе-
ние (γus =16,2 Дж/м2) – для плоскости (021). Для остальных плоскостей 
значения выше и изменяются в пределах от 20,5 Дж/м2 для плоскости 
(011) до 39,1 Дж/м2 для плоскости (013). Таким образом, наиболее веро-
ятными для скольжения полной дислокации с вектором Бюргерса [100] 
являются плоскости (010) и (021).
Рис.3.20. Зависимость энергии 
ДУ вдоль направления [100] для 
плоскостей цементита, содержащих это 
направление
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В результате МД моделирования установлено, что в плоско-
сти (013), возможно расщепление дислокации с вектором Бюр-
герса [100] на две частичные дислокации с векторами Бюргерса 
bp3 = (α[100] + β[03-1]) и bp4 = (α[100] + β[0-31]). Параметр α лежит вбли-
зи значения 0,5 (α=0,50; 0,51; 0,50), а параметр β изменяется в пределах 
β=0,10 - 0,17 для различных сечений плоскости (013) цементита (точки 
F1, G1, H1). Таким образом, при расщеплении полной дислокации с 
вектором Бюргерса [100] частичные дислокации bp3 и bp4  имеют как 
компоненту, параллельную, так и перпендикулярную вектору Бюргерса 
полной дислокации. Для двух частичных дислокаций перпендикуляр-
ные компоненты  β[03-1] и β[0-31] имеют противоположный знак, что 
ослабляет отталкивание частичных дислокаций при их расщеплении. 
Вклад этих компонент в выигрыше энергии при расщеплении дислока-
ций можно оценить, используя простейший критерий [21]
(bp3 * bp4) = )9( 22222 cba +− βα > 0,                 (3.14),
т.е. скалярное произведение должно быть положительным, тогда рас-
щепление полной дислокации на частичные становится энергетически 
выгодным (a, b, c – параметры решетки цементита).  Из (3.14) с учетом 
значений для параметра α = 0,50 и значений для параметров решетки a, 
b, c цементита следует соотношение
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a
+
<αβ  = ~0,14                          (3.15)
Таким образом, не для всех значений β=0,10 - 0,17 расщепление 
полной дислокации [100] на частичные дислокации является энергети-
чески выгодным. 
В результате атомистического моделирования установлено суще-
ствование множественных локальных минимумов на γ- поверхностях в 
различных сечениях изученных плоскостей. Наиболее низкие значения 
энергий (γДУ = 0,31 Дж/м2, γus = 2,82 Дж/м2) получены для плоскости 
(011), сечение I, и характеризуется вектором сдвига ~0,1[1-33]. Не-
сколько низкоэнергетических ДУ получено в плоскости (021), сечение 
II, при сдвигах вдоль направления ~[0-12]. Таким образом, возможным 
является распространение протяженных дефектов упаковки в плоско-
стях (011) и (021). В [22] именно эти плоскости из всех исследованных 
в настоящей работе методом атомистического моделирования наблю-
дались экспериментально. 
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3.5. КРИСТАЛЛОГЕОМЕТРИЧЕСКИЙ АНАЛИЗ 
МЕХАНИЗМОВ ПЕРЕДАЧИ ДЕФОРМАЦИИ ЧЕРЕЗ 
МЕжФАЗНУю ГРАНИЦУ ФЕРРИТ/ЦЕМЕНТИТ В СТАЛЯХ С 
ТОНКОПЛАСТИНЧАТОЙ ПЕРЛИТНОЙ СТРУКТУРОЙ
В настоящее время в научной литературе существует два противо-
положных представления о механизмах упрочнения и возможности де-
формации цементитных ламелей в тонкопластинчатом перлите. Одна 
часть исследователей [23-39] предполагает, что эффект упрочнения тон-
копластинчатого перлита обусловлен ферритной составляющей, тогда 
как цементит деформируется без упрочнения, напряжение пластиче-
ского течения в нем остается постоянным.  Другая часть [40-41] рас-
сматривает цементитные пластины недеформируемыми включениями, 
испытывающими переориентацию вслед за деформацией ферритной 
составляющей перлита, рассматриваемой как монокристалл в преде-
лах одной перлитной колонии. В обоих случаях предполагается, что це-
ментит играет лишь роль барьера, ограничивающего длину свободного 
пробега дислокаций в феррите. В то же время, в ряде работ [25, 34-35] 
представлены экспериментальные данные об эволюции морфологии 
цементита при деформации тонкопластинчатого перлита, которая с ро-
стом степени пластической деформации сопровождается уменьшением 
концентрации углерода в цементите ниже стехиометрического состава, 
растворением цементитных пластин, что свидетельствует об активном 
участии цементита в процессе деформации перлитных колоний. 
Мы предполагаем, что деформация перлитной колонии осущест-
вляется последовательными этапами движения дислокаций как в фер-
ритной, так и в цементитной фазах, с закономерной перестройкой дис-
локаций на межфазных границах при передаче деформации из одной 
фазы в другую. Реакции перестройки дислокаций на межфазной грани-
це Fe/Fe3C изучены с учетом ориентационных соотношений (ОС) Бага-
ряцкого и Исайчева между ферритом и цементитом, которые реализу-
ются для тонкопластинчатого перлита:
ОС Багаряцкого:  [100]C ║ [011]F;  [010]C ║ [111]F; 
                                              габит. плоск. - (001)C ║ (211)F       (3.15)
ОС Исайчева:         [010]C ║ [111]F; (103)C ║(101)F;    
                                             габит. плоск. – (101)C ║ (112)F       (3.16)
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Считается, что ориентационные соотношения между ферритом и це-
ментитом сохраняются при не слишком высоких степенях деформации.
Кристаллографические особенности передачи деформации через 
межфазную границу феррит/цементит рассматриваются у учетом так 
называемых LRB критериев, которые были развиты в [42-44] при из-
учении передачи деформации через границы зерен в ГЦК металлах. 
LRB критерии включают следующие положения:
1. Угол между линиями пересечения подходящих к ГЗ в 1-ом зерне 
и испускаемой во 2-ом зерне плоскостей скольжения должен быть мал;
2. Величина вектора Бюргерса остаточных дислокаций на ГЗ 
должна быть мала;
3. Результирующее сдвиговое напряжение, действующее на испу-
скаемые во 2-ом зерне дислокации со стороны скопления дислокаций в 
первом зерне, должна быть велико.  
Первый критерий является чисто геометрическим, последний – 
силовым, который фактически означает, что должен быть небольшим 
угол между плоскостями скольжения дислокаций в 1-ом и 2-ом зерне. 
В табл.3.20 представлены плоскости скольжения и линии пере-
сечения плоскости скольжения в феррите с плоскостью межфазной 
границы в координатах феррита и в соответствии с ОС (3.15, 3.16) в 
координатах цементита. Угол отклонения выбранных плотноупакован-
ных плоскостей цементита отличается от соответствующих плоскостей 
феррита не более, чем на 5 град. Столбцы 3 и 5 дают линии пересече-
ния плоскостей скольжения в феррите с плоскостью межфазной грани-
цы для ОС Багаряцкого (столбец 3) и ОС Исайчева (столбец 5). 
Кристаллографические направления в координатах феррита и це-
ментита отличаются в пределах 2 град., что лежит в рамках критериев 
LRB. В табл.3.21 даны точные значения векторов Бюргерса 1/2<111> 
в координатах феррита (колонка 1) и соответствии с ОС (3.15, 3.16) в 
координатах цементита (колонка 2). В колонке 3 даны приближенные 
значения векторов Бюргерса в координатах цементита. Углы отклоне-
ния от точных значений даны в колонке 3. В колонке 5 – модули век-
торов Бюргерса остаточных дислокаций на межфазной границе. Угло-
вые отклонения не превосходят 3 град, величина остаточного вектора 
Бюргерса не превышает 0,2 от значения параметра решетки А0 и 0,1 от 
значения параметра решетки С0. 
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Таблица 3.20. 
Плоскости скольжения (hkl) и линии пересечения [pqr] плоскостей 
скольжения и межфазных границ в феррите и цементите  
Плоскости 
скольжения
(hkl)F→  (hkl)C
Угло-
вое 
откло-
нение, 
град
alfa 
(hkl)
Линия пере-
сечения
[pqr]F→  
[pqr]C
ОС Багар
Угло-
вое 
откло-
нение, 
Багар
al-
fa[pqr]
C, град
Линия пересе-
чения
[pqr]F→  [pqr]C
ОС Исайч
Угол 
откло-
нения, 
Исайч
al-
fa[pqr]
C, град
(011)F → (100)C
(011)F → (101)C
(011)F → (103)C
0,00
33,85
63,58
[111]F→ 
[010]C
0,00 [111]F→ [010]C 0,00
(101) F → (103)C
(101) F→ (102)C
3,59
6,69
[111]F→ 
[010]C
0,00 [111]F→ [010]C 0,00
(110) F→ (103)C
(110) F→ (102)C
3,59
6,69
[111]F→ 
[010]C
0,00 [111]F→ [010]C 0,00
(011) F→ (011)C 1, 78 [011] F→ 
[100]C
0,00
[ 311]F→ 
[111]C
0,64
(110) F→ (121)C 2,48 [113] F→ 
[2 10]C
2,00 [110]F→  [101]C 0,27
(10 1) F→ (121)C 2,48 [1 ]13  F→ 
[210]C
2,00 [131]F→ 
 [111]C
0,64
С использованием метода молекулярной динами (МД) и ab initio 
расчетов в разделах 3.2-3.4 представлены результаты изучения де-
фектов упаковки в возможных плоскостях (100), (102), (103), (011) и 
(121) скольжения цементита в соответствии с табл.3.20. Особое вни-
мание будет обращено на локальные минимумы вблизи сдвигов, соот-
ветствующих возможным векторам Бюргерса дислокаций в цементите 
(табл.3.21). 
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Таблица 3.21. 
Векторы Бюргерса в феррите и цементите
Вектор 
Бюргерса 
в феррите
Точное значение 
вектора Бюргерса в 
цементите
Прибли-
женное 
значение 
вектора 
Бюргерса в 
цементите
Угло-
вое 
откло-
нение, 
град
Отклонени-
е│Δbr│, Ả 
1/2[111]F 0,383
[0.-0,424.0,906]C
0,17[012]C 1,47 0,010
│[0.-3,63.-1]C│= 
0,195 Ả
1/2[111]F 0,488[0 10]C 0,5[010]C 0,00 0,0,012│[010]C│=  
0,061Ả
1/2[111]F 0,507
[0,833.0,321.0,342]C
0,15[311]C 2,85 0,0073
│[2,43.-1.-2,49]C│= 
0,15Ả
1/2[111]F 0,507
[-0,833.0,321.0,342]C
0,15[ 3 11]C
2,85 0,0073
│[-2,43.-1.-2,49]C│= 
0,15Ả
Проведенные в последние годы экспериментальные исследования 
[56] и атомистические расчеты [57] показывают, что преимущественной 
системой скольжения в чистом железе является 1/2<111>{110}, поэтому 
при рассмотрении элементарных актов перестройки дислокаций ферри-
та на межфазной границе мы детально рассмотрим именно эту систему 
скольжения. Системы скольжения 1/2<111>{112} рассмотрим кратко в 
конце данного раздела. В табл. 3.20 представлены плоскости скольже-
ния {110} в феррите и линии пересечения плоскостей скольжения с пло-
скостью межфазной границы в координатах феррита и в соответствии с 
ОС (3.15, 3.16) в координатах цементита. Угол отклонения выбранных 
плотноупакованных плоскостей в цементите от соответствующих пло-
скостей феррита отличается не более чем на 5 град. Линии пересечения 
плоскостей скольжения с плоскостью межфазной границы даны для ОС 
Багаряцкого (столбец 3) и ОС Исайчева (столбец 5). Кристаллографиче-
ские направления в координатах феррита и цементита отличаются в пре-
делах 2 градусов, что лежит в рамках LRB критерия. В табл.3.21 даны 
точные значения векторов Бюргерса 1/2<111> в координатах феррита 
(колонка 1) и в соответствии с ОС (3.15, 3.16) в координатах цементита 
136 Глава 3. Атомистическое моделирование дефектов упаковки 
(колонка 2). В колонке 3 даны приближенные значения векторов Бюр-
герса в координатах цементита. Углы отклонения от точных значений 
даны в колонке 4, в колонке 5 – модуль векторов Бюргерса остаточных 
дислокаций. Угловые отклонения не превосходят 3 градусов, величина 
остаточного вектора Бюргерса не превышает 0,1 от значения параметра 
решетки a. 
С использованием метода молекулярной динамики (МД) изуче-
ны дефекты упаковки в возможных плоскостях скольжения цементита 
(табл.3.20). Особое внимание обращено на локальные минимумы вбли-
зи сдвигов, соответствующих возможным векторам Бюргерса дислока-
ций в цементите (табл.3.21). 
3.5.1. Системы скольжения 
1/2[ 1 11](0 1 1)F, 1/2[ 1 11](101)F и 1/2[ 1 11](110)F. 
Наиболее простой вариант перестройки дислокаций феррита на 
межфазной границе реализуется для систем скольжения 1/2[ 1 11](0 1 1)F, 
1/2[ 1 11](101)F и 1/2[ 1 11](110)F, которые содержат вектор Бюргерса 
1/2[ 1 11]F, входящий в ОС Багаряцкого и Исайчева (3.15,3.16). Из 
табл.3.21 и ОС (3.15, 3.16) следует, что при переходе из феррита в це-
ментит происходит перестройка 1/2[ 1 11]F → 1/2[0 1 0]C, так что век-
тор Бюргерса в обеих фазах параллелен плоскости межфазной грани-
цы. Векторы Бюргерса остаточных дислокаций малы: │Δbr│< 0,1Ả 
(табл.3.21). В соответствии с пунктом (2) LRB критерия это соответ-
ствует наиболее легкому варианту передачи скольжения через границу. 
В этих трех случаях линия пересечения плоскостей скольжения и пло-
скости межфазной границы параллельна вектору Бюргерса дислокаций 
как в феррите, так и в цементите (табл.3.20). 
В соответствии с пунктом (1) LRB критерия наиболее вероятными 
плоскостями скольжения в цементите являются плоскости типа (h0l)
C. Эти плоскости содержат вектор [010]С, параллельный вектору Бюр-
герса дислокаций в цементите и линии пересечения плоскостей сколь-
жения в цементите с плоскостью межфазной границы.  В разделах 
3.2, 3.3 с использованием МД моделирования изучены γ- поверхности 
и определены энергии стабильных и нестабильных ДУ в плоскостях 
(00l)C, (100)C, (101)C, (102)C, (103)C, (201)C и (301)C цементита, содержа-
щих вектор [010]С. Из-за сложной не кубической структуры решетки 
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цементита в каждой из изученных плоскостей существует несколько 
не эквивалентных сечений, различающихся величиной межплоскост-
ных расстояний и сортом атомов, заполняющих ближайшие к данному 
сечению атомные плоскости. Плоскость (103)C является выделенной 
ярко выраженной анизотропией распределения межплоскостных рас-
стояний в различных ее сечениях. Межплоскостные расстояния в двух 
из пяти сечений плоскости (103)C сопоставимы не только с расстояни-
ями для плоскости (101)C, но и с «кубическими» плоскостями (100)C и 
(001)C. 
Рассмотрим только наиболее плотно упакованные сечения в 
плоскостях (001)C, (100)C, (101)C, (102)C и (103)C цементита, которые 
имеют сравнительно низкие энергии стабильных и нестабильных 
дефектов упаковки при сдвиге вдоль направления [010]. В резуль-
тате МД моделирования [53, 54] было установлено, что в плоскости 
(100)С отсутствует промежуточный локальный минимум при сдви-
ге на трансляцию вдоль направления [010]С, тогда как для осталь-
ных плоскостей существует локальный минимум вблизи сдвига 
1/2[010]С. Таким образом, полная дислокация с вектором Бюргер-
са [010]С является не расщепленной в плоскости (100)C, тогда как в 
остальных плоскостях цементита возможно ее расщепление на две 
частичные в соответствии с реакциями: 
[010](001)C → α(001)[010]C +SF + (1-α(001))[010]C               (3.17)
[010](101)C→(1/2[010]C+β(101)[ 1 01]C)+SF + (1/2[010]C-β(101)[ 1 01]C (3.18)
[010](102)C→(α(102)[010]C+β(102)[ 1 01]C)+SF+((1-α(102))[010]C-β(102)[ 1 01]C)  (3.19)
[010](103)C→(1/2[010]C+β(103)[ 3 01]C)+SF+(1/2[010]C-β(103)[ 3 01]C) (3.20),
где α(001) = 0,42;  β(101) = 0,01;  α(102) = 0,53,  β(102) = 0,11;  β(103) =0,03. В пло-
скостях (001)C и (102)Cвекторы Бюргерса частичных дислокаций разли-
чаются, соответственно различаются и энергии нестабильных ДУ при 
сдвиге первой и второй частичных дислокаций. В остальных плоско-
стях длины частичных дислокаций совпадают. 
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Таблица 3.22. 
Энергии и смещения, соответствующие стабильным и нестабильным 
ДУ  в плоскостях (001)C, (100)C, (101)C, (102)C, и (103)C цементита 
(МД).
Плоскость Смещения γ, Дж/м2 γus, Дж/м2
(001)C 0,42[010]C
-0,58[010]C
0,46 2,91
6,79
(100)C [010]C - 18,3
(101)C (0,50[010]+ 0,01[ 1 01])C
0,39 5,31
(102)C (0,53[010]+ 0,11[ 1 01])C
(-0,47[010]+ 0,11[ 1 01])C
0,87 7,71
10,0
(103)C (0,50[010]+ 0,03[ 3 01])C
0,28 5,02
В табл.3.22 представлены энергии стабильных ДУ (после проведе-
ния процедуры релаксации) и нестабильных ДУ, характеризуемых сдви-
гами вдоль направления [010]C. Наиболее низкие значения и стабильно-
го, и нестабильного дефектов упаковки получены для частичных сдви-
гов в плоскости (101)C, γ(101)=0,39 J/m2, γ(101)us=5,31 J/m2 и в плоскости 
(103)C, γ(103)=0,28 J/m2, γ(103)us= 5,02 J/m2. Для плоскости (102)C значения 
существенно выше. Наиболее вероятным является также образование 
протяженного дефекта упаковки, характеризуемого сдвигом 0,42[010]
Cв цементите в плоскости (001)C, γ(001)=0,46 J/m2, γ(001)us=2,91 J/m2. 
Этот сдвиг характеризуется самым низким значением энергии неста-
бильного дефекта упаковки. В сталях с зернистой структурой экспери-
ментально установлено [58], что наиболее легкой модой деформации 
глобулярного цементита является формирование дефектов упаковки 
α[010](001)C. 
Длина вектора Бюргеса полной дислокации в цементите [010]C 
вдвое больше длины вектора Бюргерса соответствующей полной дис-
локации 1/2[ 1 11]F в феррите. Таким образом, для получения полной 
дислокации [010]C в цементите требуется объединение двух полных 
дислокаций 1/2[ 1 11]F в феррите:
  2 ×  1/2[ 1 11] (0 1 1)F→  [0 1 0](100)C               (3.21).
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Именно такая реакция перестройки должна быть реализована на 
межфазной границе Fe/Fe3C (табл.3.20) для плоскостей (0 1 1)F → (100)
C, так как дислокация с вектором Бюргерса [010]C в плоскости (100)
C не расщеплена. Расчеты показали [53, 54], что энергия ДУ вблизи 
локального минимума в плоскостях (001)C, (101)C и (103)C изменяется 
медленно. Энергетически более выгодным может оказаться расщепле-
ние дислокации с вектором Бюргерса [010]C на две частичные дислока-
ции с равными векторами Бюргерса 1/2[010]C, поскольку в этом случае 
реализуется минимальное значение энергии упругого взаимодействия 
частичных дислокаций:
1/2[ 1 11] (0 1 1)F→  1/2[0 1 0](101)C + SF                  (3.22)
 1/2[ 1 11] (0 1 1)F→  1/2[0 1 0](10 1 )C + SF              (3.22a)
 1/2[ 1 11] (0 1 1)F→  1/2[0 1 0](103)C + SF                (3.23)
1/2[ 1 11] (0 1 1)F→  1/2[0 1 0](10 3 )C + SF              (3.23a)
Реакции (3.22) и (3.22a), а также (3.23) и (3.23a) являются эквива-
лентными. Каждая из частичных дислокаций при движении в цементи-
те создает полосу дефекта упаковки, однако энергия нестабильных ДУ 
для частичных дислокаций значительно ниже, чем для полной дисло-
кации, поэтому энергетически выгодным может оказаться последова-
тельное движение именно частичных дислокаций. Из табл.3.20 видно, 
что угол между плоскостями феррита и цементита меньше для плоско-
сти (101)C по сравнению с плоскостью (103)C, поэтому в соответствии 
с пунктом (3) LRB критерия наиболее вероятными являются реакции 
(3.22, 3.22a). На рис.3.21 схематически показаны варианты перестрой-
ки на межфазной границе системы скольжения 1/2[ 1 11] (0 1 1)F в слу-
чае ОС Багаряцкого (а) и ОС Исайчева (б). Для ОС Исайчева реакция 
(3.22) соответствует движению дислокации параллельно межфазной 
границе, поэтому при передаче деформации через границу Fe/Fe3C ре-
ализуется только реакция (3.22a).  
Для систем скольжения 1/2[ 1 11](101)F и 1/2[ 1 11](110)F наиболее 
вероятны следующие реакции на межфазной границе: 
1/2[ 1 11] (101)F→  1/2[0 1 0](103)C + SF               (3.24)
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 1/2[ 1 11] (110)F→  1/2[0 1 0](10 3 )C + SF               (3.25)
Для ОС Багаряцкого реализуются оба варианта перестройки 
(рис.3.21 в), для ОС Исайчева реакция (3.24) соответствует движению 
дислокации 1/2[ 1 11]F параллельно межфазной границе (рис.3.21 г). 
Рис. 3.21.  Схема пересечения межфазной Fe/Fe3Cсистемами скольжения
1/2[ 1 11](0 1 1)F(а, б), 1/2[ 1 11](101)F, и 1/2[ 1 11](110)F (в, г) для 
ОС Багаряцкого и ОС Исайчева
Во всех рассмотренных случаях (реакции 3.22–3.25) прохождение 
второй дислокации с вектором Бюргерса 1/2[ 1 11]F → 1/2[0 1 0]C по той 
же плоскости скольжения восстанавливает идеальную решетку цемен-
тита, процесс скольжения может быть возобновлен. Множественное 
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скольжение по одной плоскости из числа рассмотренных типов не соз-
дает сдвига одной части цементитной пластины относительно другой, 
т.к. вектор сдвига параллелен плоскости межфазной границы.   
3.5.2. Системы скольжения
1/2[111](0 1 1)F, 1/2[111 ](101)F и 1/2[1 1 1](110)F.
В разделе 3.5.2 рассмотрены варианты передачи деформации че-
рез межфазную Fe/Fe3C границу для тех систем скольжения ферри-
та, в которых плоскости совпадают с рассмотренным выше случаем 
(раздел 3.5.1), но векторы Бюргерса дислокаций не параллельны пло-
скости межфазной границы. В этих трех случаях линия пересечения 
плоскостей скольжения и плоскости межфазной границы параллельна 
направлениям [1 1 1 ]F → [010]C (табл.3.20), поэтому наиболее вероят-
ными плоскостями скольжения в цементите являются плоскости типа 
(h0l)C. Из табл.3.21 следует, что векторы Бюргерса при переходе через 
межфазную границу преобразуются следующим образом: 1/2[111]F→ 
0,17[0 1 2]C, 1/2[11 1 ]F→ 0,15[ 3 11]Cи 1/2[1 1 1]F→ 0,15[311]C. Таким об-
разом, чтобы передача скольжения была возможной, в плоскостях (100)
C (или {101}C) цементита должен существовать локальный минимум в 
точке ~0,17[0 1 2]C, в плоскостях {103}C – локальный минимум в точке 
~0,15<311>C.  
Локальный минимум в точке ~0,17[0 1 2]C при MD моделировании 
получен в двух сечениях плоскости (100)C. Для сечения I ближайшие 
плоскости содержат только атомы углерода, расстояние между плоско-
стями равно d2=0.140a (в единицах параметра решетки а). Для другого 
сечения II расстояние между плоскостями равно d1=0.097а. С одной 
стороны это сечение ограничено слоем только атомов железа, с другой 
только слоем атомов углерода. На рис.3.5 (а, в) показаны γ – поверх-
ности в сечениях I и II плоскости (100)C цементита. Векторы OА, OВ 
соответствуют трансляциям вдоль направления [010]C. Точками A3 и B2 
и симметричными им точками A’3 и B’2 отмечены положения локаль-
ных минимумов, не совпадающих с векторами трансляции. Результи-
рующие значения векторов сдвига, значения энергий обобщенных ДУ 
в этих точках после проведения процедуры релаксации представлены 
в табл.3.23. Точность определения положения локальных минимумов 
вблизи вектора сдвига ~0,17[0 1 2]C не превышает значений, которые 
даны в последнем столбце табл.3.21. Были определены энергии обоб-
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щенных дефектов упаковки для частичных сдвигов вдоль направлений 
AA3, BB2. Из этих графиков были определены энергии нестабильных 
дефектов упаковки, данные приведены в табл.3.23. 
Таблица 3.23. 
Энергии (γ, Дж/м2) и смещения, соответствующие стабильным ДУ 
и энергии нестабильных ДУ (γus, Дж/м2) в сечениях I и II плоскости 
(100)C
Локальный минимум γ, Дж/м2 Смещения γus, Дж/м2
Сеч I, точкаA3 0,47 AA3~0,17[0 1 2]C
2,90
Сеч II, точкаB2 0,75 BB2 ~0,17[0 1 2]C
O3B1~0,17[0 1 2 ]C
3,62
Значения энергий в точках локальных сдвигов несколько выше, 
чем в плоскостях (101)C и (103)C, а значения энергий нестабильных де-
фектов упаковки сопоставимы по величине. Таким образом, возможна 
передача сдвига 1/2[111](0 1 1)F→ 0,17[0 1 2](100)C через межфазную 
границу Fe/Fe3C. При движении в цементите частичная дислокация с 
вектором Бюргерса 0,17[0 1 2]C создает полосу дефекта упаковки, а на 
межфазной границе образуется ступенька, направленная под углом к 
плоскости (001)C (ОС Багаряцкого) или плоскости (101)C (ОС Исайче-
ва) межфазной границы. Вторая дислокация из феррита не может прой-
ти по той же самой плоскости скольжения, т.к. последующий сдвиг 
вдоль того же направления в цементите не приводит в точку локального 
минимума (рис.3.5, а, в).
В случае ОС Исайчева для системы 1/2[11 1 ](101)F скольжение 
в феррите осуществляется вдоль межфазной границы, для ОС Ба-
гаряцкого возможна передача сдвига 1/2[ 1 1 1](101)F→ 0,15[3 1 1 ]
(103)C, табл.3.20,3.21. Для системы скольжения 1/2[1 1 1](110)F пере-
стройка дислокаций на межфазной границе возможна для обоих ти-
пов ориентационных соотношений 1/2[1 1 1](110)F→0,15[311]( 1 03)C. 
На рис. 3.11 (а) представлена γ – поверхность в сечении I плоскости 
(103)C, полученная с использованием МД моделирования [55]. Это се-
чение является наиболее плотно упакованным и ограничено ближай-
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шими плоскостями, содержащими только атомы углерода. Точки А7 и 
А’7 являются симметричными и соответствуют положениям локальных 
минимумов 
bA7= (0,20[010]C + 0,26[30 1 ]C) = 0,15[3 1 1 ](103)C +ΔbA7     (3.26)
bA’7= (0,20[0 1 0]C + 0,26[30 1 ]C) = 0,15[311]( 1 03)C+ΔbA’7      (3.27)
где │ΔbA7│=│ΔbA’7│~1,0Ả~0,2a. Величина векторов Бюргерса оста-
точных дислокаций ΔbC’1 остающихся на межфазной границе мала. 
Точкой A2 отмечен частичный сдвиг при расщеплении полной дислока-
ции цементита с вектором Бюргерса [010] на две частичные. Значения 
энергий в точках A7 и A’7 локальных минимумов равны γ = 0,44 J/m2, 
значение энергии нестабильного ДУ γus=3,37 J/m2., что сопоставимо с 
соответствующими значениями, приведенными в табл.3.22,3.23. Для 
систем скольжения 1/2[ 1 1 1](101)Fи1/2[1 1 1](110)F вторая и последую-
щие дислокация из феррита не могут пройти по той же самой плоско-
сти скольжения, т.к. последующий сдвиг вдоль того же направления в 
цементите не приводит в точку локального минимума (рис.3.11).
3.5.3. Остальные системы скольжения 1/2<111>{110} феррита
Оставшиеся шесть систем скольжения феррита объединены по 
тому признаку, что для них, по-видимому, невозможна передача сколь-
жения через межфазную границу феррит/цементит. Эти системы сколь-
жения феррита и ожидаемые варианты скольжения в цементите (в со-
ответствии с табл.3.20,3.21) представлены в первом столбце табл.3.24. 
Результаты МД моделирования свидетельствуют о том, что в плоско-
стях {011}C и {121}C не существует локальных минимумов вблизи век-
торов сдвига 0,15<311>C и 0,17<012>C. Локальные минимумы вблизи 
вектора сдвига 0,15<311>C получены в плоскости {103}C, а локальные 
минимумы вблизи вектора сдвига 0,17<012>C – в плоскости (100)С. Од-
нако, в обоих случаях линия их пересечения с плоскостью межфазной 
границы параллельна направлению [010]C. 
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Таблица 3.24. 
Превращения систем скольжения 
Системы скольжения
Линия 
пересечения  
[pqr]F→  [pqr]C, 
ОС Багар
Лигия 
пересечения  
[pqr]F→  [pqr]C,
ОС Исайч
Угол между 
[010]C и 
[pqr]C  для ОС 
Багар (ОС 
Исайч)
1/2[1 1 1](011)F→
0,15[311] (0 1 1)C
[0 1 1] F→[100]C
[ 3 1 1]F→
[1 1 1 ]C
90º (~58º)
1/2[11 1 ](011)F→
0,15[ 3 11] (0 1 1)C
[0 1 1] F→[100]C
[ 3 1 1]F→
[1 1 1 ]C
90º (~58º)
1/2[11 1 ]( 1 10)F→
0,15[ 3 11] (121)C
[ 1 1 3]F→[2 1 0]C
[110]F→ 
[ 1 01]C
61º  (~ 90º)
1/2[1 1 1]( 1 01)F→ 
0,15[311] ( 1 21)C
[1 ]13  F→[210]C
[131]F→ 
[ 1 1 1]C
61º  (~ 58º)
1/2[111]( 1 10)F→
0,17[0 1 2] (121)C
[ 1 1 3]F→[2 1 0]C
[110]F→ 
[ 1 01]C
61º  (~ 90º)
1/2[111]( 1 01)F→
0,17[0 1 2] ( 1 21)C
[1 ]13  F→[210]C
[131]F→ 
[ 1 1 1]C
61º  (~ 58º)
В последнем столбце табл.3.24 даны углы между линиями пере-
сечения плоскостей скольжения феррита и возможных плоскостей 
скольжения в цементите ({103}C и (100)С). Углы изменяются в преде-
лах 58-90º, что в соответствии с 1 пунктом LRB критерия составля-
ет значительное препятствие для распространения скольжения через 
межфазную границу. Таким образом, половина всех возможных систем 
скольжения 1/2<111>{110}F феррита не пересекают межфазную грани-
цу и участвуют в упрочнении ферритной фазы перлита.  
3.5.4. Системы скольжения 1/2<111>{112} феррита
Три системы скольжения 1/2[ 1 11](211)F, 1/2[ 1 11](1 1 2)F, 
1/2[ 1 11](12 1 )F содержат вектор Бюргерса дислокаций феррита 
1/2[ 1 11]F, который входит в ОС Багаряцкого и Исайчева (3.15,3.16). 
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Это наиболее легкий вариант перестройки дислокаций феррита на 
межфазной границе (сравнить с разделом 3.5.1). Для ОС Багаряцкого 
скольжение 1/2[ 1 11](211)F происходит параллельно плоскости меж-
фазной границы, для ОС Исайчева параллельно межфазной грани-
це реализуется скольжение 1/2[ 1 11](1 1 2)F. Для остальных случаев в 
цементите происходит последовательное скольжение частичных дис-
локаций с вектором Бюргерса 1/2[0 1 0]С в плоскостях (001)С и {101}
С (1-3 строки в табл.3.25). Еще один возможный вариант перестройки 
системы скольжения феррита при передаче деформации через межфаз-
ную границу дан в строке 4, табл.3.25. Возможность реализации этого 
варианта обусловлена существованием локального минимума на γ- по-
верхности в наиболее плотно упакованном сечении II плоскости (021)C, 
что было обнаружено при МД моделировании [54]. На рис. 3.16 (а) 
сдвиг OD5 соответствует вектору ~0,17[0 1 2]C. Значения γ(021)=0,54 J/m2, 
γ(021)us = 5,72 J/m2 достаточно низкие для реализации такого сдвига. 
Остальные плоскости {112}F при использовании ОС (1,2) дают высоко 
индексные плоскости цементита {125}C, {321}C, {141}C, {112}C, {121}C, 
имеющие малые межплоскостные расстояния и, соответственно, очень 
высокие значения энергий обобщенных ДУ. Эти системы скольжения 
(как и рассмотренные в разделе 3.5.3) не пересекают межфазную гра-
ницу и участвуют в упрочнении ферритной фазы перлита.  
Таблица 3.25. 
Превращения систем скольжения 1/2<111>{112}F. 
Системы скольжения
Линия 
пересечения 
[pqr]F→  [pqr]C, 
ОС Багар
Линия 
пересечения
[pqr]F→  [pqr]C,
ОС Исайч
1/2[ 1 11](211)F→ 1/2[0 1 0](001)C - [1 1 1 ]F→ [010]C
1/2[ 1 11](1 1 2)F→ 1/2[0 1 0](101)C [1 1 1 ]F→ [010]C -
1/2[ 1 11](12 1 )F→ 1/2[0 1 0]( 1 01)C [1 1 1 ]F→ [010]C [1 1 1 ]F→ [010]C
1/2[111]( 2 11)F→ 0,17[0 1 2](021)C [0 1 1]F→ [100]C [351]F→[21 2 ]C
Таким образом, из 12 систем скольжения 1/2<111>{110}F феррита 
только 6 участвуют в передаче деформации через межфазную границу. 
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Из 12 систем скольжения 1/2<111>{112}F феррита только 3 участвуют 
в передаче деформации через межфазную границу, и еще для одной 
системы (для каждого типа ОС) скольжение происходит параллельно 
плоскости межфазной границы. Все системы скольжения феррита, для 
которых возможна передача деформации через Fe/Fe3C межфазную 
границу представлены в табл. 3.25, 3.26. 
Таблица 3.26.
Превращения систем скольжения 1/2<111>{110}F. 
Системы скольжения
Линия пересечения
[pqr]F→  [pqr]C, 
ОС Багар
Линия 
пересечения
[pqr]F→  [pqr]C,
ОС Исайч
1/2[ 1 11](0 1 1)F   →  
1/2[0 1 0](100)C
[1 1 1 ]F → [010]C [1 1 1 ]F → [010]C
1/2[ 1 11](101)F   →  
1/2[0 1 0](103)C
[1 1 1 ]F → [010]C [1 1 1 ]F → [010]C
1/2[ 1 11](110)F   →  
1/2[0 1 0]( 1 03)C
[1 1 1 ]F → [010]C [1 1 1 ]F → [010]C
1/2[111](0 1 1)F   → 
 0,17[0 1 2](100)C
[1 1 1 ]F → [010]C [1 1 1 ]F → [010]C
1/2[ 1 1 1](101)F→ 
0,15[3 1 1 ](103)C
[1 1 1 ]F → [010]C [1 1 1 ]F → [010]C
1/2[1 1 1](110)F   →  
0,15[311]( 1 03)C
[1 1 1 ]F → [010]C [1 1 1 ]F → [010]C
Для всех 10 плоскостей при пересечении межфазной границы 
Fe/Fe3C выполняются наиболее важные пункты 1,2 LRB критерия. 
Угол между линиями пресечения падающей и испущенной плоскостей 
скольжения <~2,0º (табл.3.20). Величина вектора Бюргерса остаточных 
дислокаций │Δbr│<~ 0,6 Ả (табл.3.21). Остальные системы скольжения 
феррита могут распространяться в пределах одной ферритной пластины, 
обеспечивая их упрочнение. Таким образом, мы показали, что цементит 
не является ни недеформируемым, ни полностью пластичным. Легкость 
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передачи деформации в пределах колонии зависит от ее ориентации от-
носительно направления оси деформирования и, соответственно, типа 
действующих систем скольжения в феррите и цементите. 
Для шести систем скольжения 1/2[ 1 11](0 1 1)F, 1/2[ 1 11](101)F, 
1/2[ 1 11](110)F,1/2[ 1 11](211)F, 1/2[ 1 11](1 1 2)F и 1/2[ 1 11](12 1 )F  ферри-
та по каждой из плоскостей может пройти дислокационное скопление. 
После прохождения двух дислокаций в структуре цементита в плоско-
сти скольжения восстанавливается идеальный порядок. Поскольку век-
тор Бюргерса данных систем скольжения параллелен плоскости меж-
фазной границы, то при ее пересечении не образуется сдвига одной 
части цементитной пластины относительно другой, что не обнаружи-
вается при электронно- микроскопическом исследовании. 
Для систем скольжения 1/2[111](0 1 1)F, 1/2[11 1 ](101)F,  1/2[1 1 1] 
(110)Fи1/2[111]( 2 11)F деформация с пересечением межфазных границ 
может происходить последовательно по параллельным плоскостям 
скольжения, по каждой же плоскости может пройти только одна дисло-
кация. При переходе через межфазную границу для этих систем сколь-
жения вектор Бюргерса дислокаций направлен под углом к ее плоско-
сти, так что на межфазной границе образуется ступенька.  Однако, эта 
ступенька имеет единичную высоту, равную модулю вектора Бюргерса 
одной дислокации, поскольку последующий сдвиг по той же плоскости 
не создает в цементите дефекта упаковки с низкой энергией. Деформа-
ция в данной системе скольжения должна происходить в параллельных 
плоскостях. При достижении величины пластической деформации в 
данной колонии ε~b/Δ~(1-2), (b - модуль вектора сдвига, Δ – среднее 
расстояние между возможными плоскостями скольжения в цементите) 
дефекты упаковки плотно заполняют цементитную пластину. Как по-
казано в [68] диффузия углерода в цементите может быть облегчена 
вблизи плоскости ДУ, поэтому в подобных колониях будет облегчен 
процесс растворения цементитных пластин и формирования феррит-
ных мостиков, что также наблюдалось экспериментально [61-63]. 
Результаты атомистических расчетов получены с использованием 
компьютерных ресурсов КЦОД НИЦ «Курчатовский институт» (http://
computing.kiae.ru) и суперкомпьютера «Уран» ИММ УрО РАН 
Работа  выполнена  в  рамках  государственного  задания  ФАНО 
России  (тема  "Деформация"  №  01201463327  и  "Структура" 
№ 01201463331).
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В данной главе приведены исследования дефектов кристалличе-
ского строения цементита и эволюции структуры пластинчатого пер-
лита эвтектоидной углеродистой стали У8 при отжиге в α‒состоянии 
методом дифракционной электронной микроскопии. 
При дополнительном кратковременном отжиге свежеполученного 
перлита, проводимого в α‒состоянии, наблюдается интенсивное разу-
прочнение стали со структурой тонкопластинчатого перлита, сопрово-
ждающееся снижением намагниченности насыщения [1, 2]. Процессы 
разупрочнения могли быть вызваны как выделением углерода из фер-
ритной составляющей перлита, так и устранением дефектности це-
ментита, которые возникли в процессе фазового превращения. Кроме 
того в процессе отжига могли образоваться новые дефекты цементита, 
связанные с релаксацией напряжений. Рентгеноструктурные исследо-
вания показали изменение дифракционной картины от цементита, по-
сле дополнительного отжига стали [3]. Была высказана гипотеза о том, 
что наблюдаемая анизотропия уширения дифракционных максимумов 
может быть объяснена наличием дефектов упаковки в цементите [4]. 
Существование дефектной блочной структуры цементита в чугуне 
было выявлено ранее в работах К.П. Бунина, Ю.Н. Тарана и В.И. Нови-
ка [5, 6]. Показано, что кристалл цементита представляет собой систе-
му плоскопараллельных слоев, состоящих в свою очередь из блоков, 
разориентированных относительно друг друга на угол равный 1´...2´. 
Образование такой структуры они объясняли на основании модели рас-
пределения атомов углерода в призматических порах кристаллической 
решетки цементита. 
Дефекты в кристаллах цементита образуются и при пластической 
деформации стали с перлитной структурой [7-9]. Так в работе [8] об-
наружено скольжение дислокаций в нескольких плоскостях цементи-
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та, в частности, в (100), (010), (001) и (110). Разрушение цементита 
происходит путем скола по плоскостям (110), (100) и (210). Дефекты 
упаковки в цементите по плоскостям (001) наблюдали в работах [10, 
11]. Существование дефектов в цементите в виде прослоек χ-карбида и 
тончайших ферритных прослоек описано в работе [12]. Но всё же в ли-
тературе имеется лишь ограниченное число исследований, связанных 
с изучением дефектной структуры недеформированного цементита на 
электронно-микроскопическом уровне. Именно поэтому в данной гла-
ве мы приведем некоторые результаты исследований, относящиеся к 
дефектам структуры цементита в стали не подвергавшейся пластиче-
ской деформации. 
4.1. МЕТОДИКА ИССЛЕДОВАНИЯ
Исследование проводили на образцах углеродистой эвтектоидной 
стали У8, содержащей 0,8% С, 0,18% Mn, 0,22% Si, 0,17% Cr, 0,12% Ni, 
0,10% Cu. Из прутков сечением 12x12 мм вырезали заготовки размером 
8x8x22 мм, которые подвергали термообработке. Структуру перлита в 
стали У8 получали путем изотермической выдержки в течении 5, 30 и 
180 мин предварительно нагретых до 1050 °С заготовок в интервале 
температур от 500 до 700 °С. Тонкую структуру цементита и феррит-
ной матрицы изучали после изотермического превращения аустенита 
в перлит при 500, 650 и 700 °С, а также после последующего нагрева 
перлитной структуры до 700 °С с изотермическими выдержками 5, 30, 
180 мин и 30 часов. 
Изучение характеристик планарных дефектов, обнаруженных вну-
три цементитных пластин, проводили методом дифракционной элек-
тронной микроскопии на микроскопе JEM-200CX при ускоряющем 
напряжении 160 и 200 кВ. Фольги для электронно-микроскопических 
исследований изготовляли по стандартным методикам. 
Индексирование типа изолированной дефектной плоскости обыч-
но проводят [13, 14] при наклоне образца, выставляя дефектную пло-
скость перпендикулярно плоскости изображения, или определяя истин-
ное пространственное направление каких-либо двух выделенных пере-
секающихся прямолинейных отрезков, например, линий дислокаций, 
принадлежащих рассматриваемой плоскости. Можно также провести 
индексирование типа изолированной плоскости, содержащей дефекты, 
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по изменению видимой в различных сечениях ширины части плоско-
сти, отсекаемой верхней и нижней плоскостями фольги. 
Чтобы определить индексы плоскостей, содержащих дефекты, 
мы провели статистическую обработку 16 образцов (перлитных коло-
ний), определяя линию пересечения дефектной плоскости цементита с 
плоскостью фольги. Известно [13, 14], что при индексировании серии 
электронно-микроскопических изображений, относящихся к фикси-
рованному микрофрагменту и полученных при разных углах наклона 
образца в колонне микроскопа (ϕ- угол наклона образца варьировался 
в пределах от +45 до ‒45°), конкретные индексы рефлексов на первой 
электронограмме в рассматриваемой серии, а также индексы плоско-
сти обратной решетки выбираются произвольно, в рамках данного се-
мейства индексов плоскости. При расшифровке серии электронограмм 
в качестве первой мы всегда выбирали ту электронограмму, на которой 
присутствуют рефлексы как ферритной, так и цементитной фаз, в та-
ком сечении, для которого можно было легко определить тип ориен-
тационного соотношения. Далее индексы рефлексов обеих фаз опре-
делялись в соответствии с реализовавшимся набором ориентационных 
соотношений (о.с.), а именно, для о.с. Петча-Питча (Петча – N.J. Petch 
и Питча– W. Pitsch – о.с. П-П): 
(100)ц - 2,6° от (3 1 1)α; (010)ц - 2,6° от (131)α; (001)ц║ (2 1 5)α,    (4.1) 
и для о.с. Багаряцкого: 
(100)ц ~ ║ ( 1 01)α; (010)ц║ (111)α; (001)ц ~ ║ ( 1 2 1 )α.           (4.2) 
Наличие жесткой ориентационной связи между двумя фазами и 
более низкая симметрия орторомбической фазы цементита сделало та-
кой выбор однозначным. Таким образом, для каждого исследованного 
образца индексы плоскости фольги и линии ее пересечения с дефек-
тной плоскостью определяются в одной и той же фиксированной для 
всех образцов системе координат, определяемой выбранным типом о.с. 
Набор различных линий пересечения дает возможность однозначно 
определить индексы дефектной плоскости. 
Вектора сдвига 
→
pb , характеризующие дефекты упаковки (ДУ) в 
цементите, определяли с помощью ⋅
→
g
→
pb  анализа [14], где ⋅
→
g  ‒ век-
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тор обратной решетки для узла, в котором получено темнопольное 
изображение. 
Электронномикроскопический анализ ориентационной связи меж-
ду структурными составляющими перлита, полученного при разных 
температурах превращения, показал, что для 14 образцов наблюдаются 
о.с. П-П, и для двух – о.с. Багаряцкого. Реализация о.с. П-П в боль-
шинстве исследованных нами колоний перлита обусловлена доста-
точно высокими температурами распада γ‒фазы. Планарные дефекты 
в цементите наблюдались при всех исследованных температурах пер-
литного превращения в интервале 500-700 °С, однако в тонкопластин-
чатом перлите (полученном при 500 °С) из-за высокой дисперсности 
структуры и недостаточной разрешающей способности электронного 
микроскопа провести кристаллогеометрический анализ дефектов не 
удалось. Основной объем исследований проведен для структуры с гру-
бопластинчатым перлитом, полученным при 650 и 700 °С, когда меж-
пластинчатое расстояние перлита достаточно велико, что позволяет 
проводить измерения с большей точностью. 
4.2. ДЕФЕКТЫ ЦЕМЕНТИТА КРУПНОПЛАСТИНЧАТОГО 
СВЕжЕОбРАЗОВАННОГО ПЕРЛИТА 
    
Участок перлитной структуры с наблюдаемыми дефектами в цемен-
тите, показан на рис.4.1. Видно, что в данном случае мы имеем дело не 
с изолированной плоскостью, а с системой параллельных, близко распо-
ложенных плоскостей, так что отчетливо видна и регистрируется только 
линия пересечения дефектной плоскости с нижней плоскостью фольги. 
Поэтому оказалось невозможным так повернуть образец при наклоне 
гониометра микроскопа, чтобы точно установить положение плоскости 
дефекта перпендикулярное плоскости изображения. Кроме линии пере-
сечения дефектной плоскости с плоскостью фольги, мы пытались также 
определить направление линии пересечения дефектной плоскости с пло-
скостью габитуса фаз феррит-цементит. Однако точность такого опреде-
ления оказалась низкой, так как наблюдался большой разброс значений 
из-за того, что на изображении проекция этой линии была очень корот-
кой, а контраст размытым из-за присутствующих на межфазной границе 
дефектов. Таким образом, нам удалось надежно определить только ли-
нию пересечения дефектной плоскости с плоскостью фольги.
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                    а)                                                           б)
Темнопольное изображение в карбидном рефлексе участка структу-
ры с пластинами цементита перлита, полученного при 650°С, 30 мин, 
приведено на рис. 4.1 а. Видно, что пластина цементита имеет неодно-
родный контраст и содержит множественные дефекты в виде тонких па-
раллельных полос, расположенных под некоторым углом к поверхности 
раздела фаз феррит/цементит. Расстояние между отдельными полоска-
ми составляет 25-30 нм. На рис. 4.1 б показана дифракционная картина, 
снятая с участка перлитной колонии, содержащего дефекты в цементи-
те. Между ферритом и цементитом в этой перлитной колонии реализу-
ются о.с. П-П. Плоскость габитуса цементит/феррит (001)ц║ (2 1 5)α. 
Кристаллографический анализ показал, что планарный дефект залега-
ет в плоскости (101)ц. Аналогичные результаты были получены в 7 из 
16 исследованных нами перлитных колоний. 
в)
Рис. 4.1. Структура перлита угле-
родистой стали У8, полученного 
при 650 °С, 30 мин: 
а – темнопольное изображение в 
карбидном рефлексе ⋅
→
g  = 023ц,  
х 75000; б – дифракционная карти-
на; в – схема расшифровки дифрак-
ционной картины. 
1554.2. Дефекты цементита перлита
                  а)                                                           б)
                   в)                                                             г)
                       д)
Планарные дефекты в виде тонких полос внутри цементитных пла-
стин наблюдаются также в перлите, полученном в процессе изотерми-
Рис. 4.2. Структура перлита углеро-
дистой стали У8, полученного при 
700°, 5 мин: а, б, в ‒ темнопольное 
изображение, х75000; 
а ‒ ⋅
→
g  = 1 1 1 ц; б ‒ ⋅
→
g  = 1 01ц; 
в ‒ ⋅
→
g  = 12 1 ц = 110α; 
г ‒ дифракционная картина; 
д ‒ схема расшифровки 
дифракционной картины. 
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ческого распада аустенита при 700°С, 5 мин. На темнопольных изобра-
жениях, полученных в рефлексах цементита: ⋅
→
g  =1 1 1 ц при наклоне 
образца в колонне микроскопа ϕ=0° (рис 4.2 а), ⋅
→
g  = 1 01ц при ϕ=+18° 
(рис. 4.2 б) и ⋅
→
g  =12 1 ц при ϕ=+4° (рис. 4.2 в) видно, что расстояние 
между планарными дефектами несколько меньше и составляет 15-17 нм. 
Следует отметить, что мы не рассматриваем продольный контраст це-
ментитных пластин, который может быть связан с линиями равной тол-
щины (рис. 4.2 б). Из анализа дифракционной картины (рис. 4.2 г, д) 
следует, что направление [110]α║ [12 1 ]ц. Между ферритом и цемен-
титом и в этом случае реализуются о.с. П-П с плоскостью габитуса 
(001)ц║ (
−
2 1 5)α. Линия пересечения плоскости планарного дефекта 
с плоскостью фольги (1 1 3)α лежит вдоль кристаллографического на-
правления [110]α. На полюсной 
фигуре (рис. 4.3) приведены ре-
зультаты стереографического 
анализа дифракционной карти-
ны, представленной на рис. 4.2 г. 
Кристаллографический ана-
лиз показал, что планарный де-
фект расположен в плоскости 
( 1 01)α ~║ ( 1 03)ц.
В некоторых из исследо-
ванных перлитных колоний 
между ферритом и цементитом 
реализуются о.с. Багаряцкого 
(рис. 4.4). Из анализа дифрак-
ционной картины (рис. 4.4 г, д) 
следует, что направление [110]α 
совпадает с [10
−
53 ]ц, а [2
−
55 1 ]α 
~ ║ [120]ц. На темнопольном изображении в рефлексе цементита 
(рис. 4.4 б) также как и в случае реализации о.с. П-П внутри пластин 
хорошо видны планарные дефекты, расстояние между которыми со-
ставляет 15-20 нм. На темнопольном снимке в общем для феррита и 
цементита рефлексе (рис. 4.4 в) особенно четко на боковой поверх-
ности цементитной пластины видны следы пересечении плоскостей 
планарных дефектов с плоскостью габитуса. Это позволяет с бóль-
шей точностью определить индексы плоскости планарного дефекта. 
В рассматриваемой перлитной колонии плоскость планарного де-
Рис. 4.3. Стереографический анализ 
дифракционной картины, представ-
ленной на рис. 4.2 г.
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фекта (011)α ~║ (103)ц. Совпадение плоскости планарного дефекта 
с плоскостью кристаллографического типа {103}ц наблюдалась в 10 
исследованных перлитных колониях, из них в 8 между ферритом и 
цементитом реализовались о.с. П-П, в двух – о.с. Багаряцкого.
                         а)                                                    б)
                          в)                                                    г)
д)
Рис. 4.4. Структура перлита углероди-
стой стали У8, полученного при 700°, 
5 мин: а ‒ светлопольное изображение, 
х75000; б, в ‒ темнопольное изображе-
ние, х75000; б ‒  ⋅
→
g  = 120ц; 
в ‒  ⋅
→
g  = 10
−
53 ц = 110α; 
г ‒ дифракционная картина; 
д ‒ схема расшифровки дифракционной 
картины. 
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На основе кристаллографического анализа дифракционных кар-
тин, полученных с пластин цементита, содержащих дефектные пло-
скости, были построены сводные (для 16 перлитных колоний) сте-
реографические проекции следов пересечения дефектных плоско-
стей с плоскостью фольги в ферритных и цементитных координатах 
(рис. 4.5), по методике, описанной выше. 
                          а)                                                б)
Рис. 4.5. Положения линий пересечения дефекта с плоскостью фольги для 
всех исследованных перлитных колоний в случае реализации между ферри-
том и цементитом о.с. Питча (а) и о.с. Багаряцкого (б). ● ‒ направление пере-
сечения плоскости дефекта с плоскостью фольги.
На рис. 4.5 а представлены результаты для случая реализации о.с. 
П-П. Видно, что половина направлений пересечения плоскости дефек-
та с плоскостью фольги лежит в пределах 5-7° в плоскости (3
−
52 4)α, 
а другая половина направлений – в плоскости ( 1 01)α, что в кристалли-
ческой решетке цементита соответствует плоскостям (101)ц, и ( 1 03)ц. 
На рис. 4.5 б представлены результаты для случая реализации меж-
ду ферритом и цементитом о.с. Багаряцкого. Видно, что направления 
пересечения плоскости дефекта с плоскостью фольги принадлежат 
плоскости (101)α ~║ (103)ц. Таким образом, наиболее вероятными де-
фектными плоскостями в цементите являются плоскости двух кристал-
лографических типов: {101}ц, и {103}ц. Эти результаты согласуются с 
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литературными данными, так как ранее в работе [4] уже была высказа-
на гипотеза о том, что плоскости кристаллографического типа {103}ц 
могут содержать дефекты. 
Рассмотрим возможные причины образования обнаруженных пла-
нарных дефектов в цементите. Их появление может быть связано с осо-
бенностями перлитного распада аустенита эвтектоидной стали, так как 
дефекты были обнаружены в «свежем» перлите, зафиксированном сра-
зу же после завершения эвтектоидного превращения без деформации 
и без дополнительной изотермической выдержки. Уже давно извест-
но, что перлитное превращение инициируется образованием зароды-
шевых центров карбидной фазы [15], в то время как при бейнитном 
превращении вначале появляются зародыши α‒фазы. В литературе 
неоднократно отмечалось наличие ориентационной связи между фаза-
ми, участвующими в перлитном превращении [14, 16] и прежде все-
го, как мы уже отмечали, между ферритом и цементитом. Что касается 
их ориентационной связи с аустенитом, на месте которого образуется 
перлитная колония, то здесь ситуация намного сложнее. Существует 
мнение [16], что перлитная колония зарождается на границе аустенит-
ного зерна и растет в соседнее зерно, сохраняя ориентационную связь 
с первым аустенитным зерном. Однако в монокристалле или в крупно-
зернистом материале перлитная колония может зарождаться не только 
по границам, но и в теле зерна. В рассматриваемых нами случаях все 
исследованные колонии располагались вдали от границ аустенитного 
зерна, поэтому ориентационная связь с аустенитом соседнего зерна 
исключалась. Аустенит, на месте которого сформировалась перлитная 
колония, также может иметь ориентационную связь с цементитом или 
ферритом перлита, например, при зарождении перлитной колонии на 
видманштеттовых выделениях феррита или цементита, имеющих в 
свою очередь ориентационную связь с аустенитом. В работе [17] было 
показано, что феррит перлита по отношению к аустениту имеет тексту-
ру, более сложную, чем мартенсит, в случае выполнения о.с. Курдюмо-
ва-Закса. В то же время между аустенитом и цементитом перлита могут 
реализовываться несколько вариантов о.с. – о.с. Питча [18], о.с. Джоу 
[19], о.с. Слизвика [20]. 
В эвтектоидной углеродистой стали аустенит невозможно пере-
охладить до комнатной температуры, поэтому не удается установить 
экспериментально кристаллогеометрические соотношения между 
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всеми фазами. Однако можно предположить, что в нашем случае на 
процесс роста перлитной колонии и появление дефектов в цементите 
оказывает влияние наличие ориентационной связи между всеми тремя 
фазами, участвующими в превращении. 
В [16] было отмечено, что между аустенитом и ферритной составля-
ющей перлита могут реализовываться о.с. близкие к о.с. Курдюмова-Зак-
са. Согласно [16], если между ферритом и цементитом в перлитной ко-
лонии реализуются о.с. П-П (4.1), между ферритом и аустенитом - о.с. 
Курдюмова-Закса:  
 <111>α || <011>γ;  {1
−
51 0}α || {11
−
51 }γ;  {112}α|| {112}γ,         (4.3) 
а между аустенитом и цементитом - о.с. Кутелии: 
 [010]ц ~ || <3
−
52
−
59 >γ;   [001]ц ~ || <39
−
51 >γ;   [100]ц ~ || <3
−
51 1>γ,
осевые направления решетки цементита, будут близки к следующим 
осевым направлениям в решетках аустенита и феррита: 
[100]ц ~|| <3
−
51 1>γ ~|| <311>α; 
[010]ц ~ || <3
−
51
−
59 >γ ~|| <11
−
53 >α; 
[001]ц ~|| <130>γ ~|| < 
−
52 51>α.
Рассмотрим тот случай, когда по нашим экспериментальным дан-
ным фазы феррита и цементита в конечном состоянии перлита связаны 
ориентационным соотношением П-П (4.1). Допустим, что превраще-
ние аустенита в цементит происходит в соответствии с ориентацион-
ными соотношениями Питча [18]: 
[010]ц || <110>γ;   (001)ц || {225}γ;   (100)ц || {554}γ.            (4.4) 
Предположим, что энергетически выгодно наличие ориентацион-
ной связи феррита с аустенитом близкой к о.с. Курдюмова-Закса (4.3). 
Такая корреляция предполагает, что в тройной системе будет реализо-
вываться следующая цепочка ориентационно связанных ц-γ‒α фаз: 
 (001)ц || {225}γ ~ || (
−
52
−
51 5)α;  [010]ц || <110>γ ~ || [131]α.         (4.5) 
1614.2. Дефекты цементита перлита
В работе [19] наблюдалась также и другая ориентационная связь 
между аустенитом и цементитом – о.с. Джоу:
[001]ц || <135>γ;  [010]ц || <013>γ;  [100]ц || <123>γ.          (4.6) 
Реализация о.с. Джойса дает другую цепочку соотношений между 
ц-γ‒α фазами: 
(001)ц || {135}γ ~ || (
−
52
−
51 5)α;   [010]ц || <013>γ ~ || [131]α.       (4.7) 
Существует 24 варианта ориентировок α‒фазы, выделяющейся из 
аустенита в соответствии с о.с. Курдюмова-Закса, но не все они мо-
гут приводить к реализации этих соотношений. Выясним, какие из 
возможных вариантов ориентировок о.с. Курдюмова-Закса между 
аустенитом и ферритом могут наиболее точно удовлетворить указан-
ным цепочкам соотношений (4.5) и (4.7) между всеми тремя фазами. 
Для различных типов о.с. между аустенитом и цементитом постро-
им α‒γ матрицы ориентационного соответствия Aαγ. Для некоторого 
фиксированного, полученного экспериментально набора направлений 
aα1=[
−
52
−
51 5]α и aα2=[131]α, параллельных [001]ц и [010]ц, соответственно, 
с использованием набора матриц Aαγ проверяем на какой угол откло-
няются векторы aγ1=Aαγaα1 и aγ2=Aαγaα2 от ближайших к ним векторов 
<225>γ и <110>γ, которые также должны быть параллельны направле-
ниям [001]ц и [010]ц (см. соотношения 4.5) или паре векторов <135>γ и 
<013>γ в соответствии с соотношениями (4.7). Пары векторов aα1, aα2 и 
aγ1, aγ2 однозначно задают кристаллографические ориентации решеток 
феррита и аустенита. Третья пара векторов aα3 и aγ3 вычислялась как 
векторное произведение первых двух. Полученные расчетные значения 
углов для вариантов, дающих минимальные значения углов φ1 между 
векторами aγ1 и <225>γ, φ2 между векторами aγ2 и <110>γ, φ1 между век-
торами aγ1 и <135>γ и φ2 между векторами aγ2 и <013>γ, приведены в 
табл. 4.1. 
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Таблица 4.1. 
Результаты расчета матриц ориентационного соответствия решеток 
феррита и аустенита
I. Между цементитом и аустенитом реализуются о.с. Питча:
<010>ц||<110>γ, <001>ц||<225>γ, <100>ц||<554>γ
φ1 = 11,316°; φ2 = 4,587°
цементит аустенит феррит аустенит
010 1 10; 110; 0 1 1;
011; 10 1 ; 101
011 1 11; 11 1 ; 1 1 1;
1 11; 11 1 ;1 1 1
001
225; 2 2 5 ; 522;
5 2 2; 252;2 5 2
1 1 1 110; 1 10; 011;
0 1 1; 101; 10 1
II. Между цементитом и аустенитом реализуются о.с. Джоу
<010>ц||<013>γ, <001>ц||<135>γ, <100>ц||<123>γ
φ1 = 3,835°; φ2 = 2,431°
цементит аустенит феррит аустенит
010
130; 1 30; 013;
0 1 3; 301; 30 1
1 10 1 11; 11 1 ; 1 1 1;
1 11; 11 1 ;1 1 1
001
3 1 5; 3 1 5 ; 53 1 ;
5 3 1 ; 1 53; 1 5 3
111
110; 1 10; 011;
0 1 1; 101; 10 1
Подобные расчеты уже проводились ранее в работе [18] для эвтек-
тоидной стали. Полученные нами результаты коррелируют с данными 
[18]. Один из вариантов для случая реализации цепочки соотношений 
(5) между ц-γ‒α фазами, а именно: 
[100]ц ~ || [3 1 1]α [100]ц|| [ 5 54]γ [011]α 10° от [11 1 ]γ; 
[010]ц ~ || [131]α [010]ц|| [110]γ [1 1 1]γ 6° от [ 1 10]γ;
[001]ц|| [ 2 1 5]α [001]ц|| [ 2 2 5 ]γ  [ 2 1 1]α 4° от [ 1 1 2 ]γ, 
представлен на стереографической проекции (рис. 4.6). Варианты, даю-
щие минимальные значения углов между указанными выше векторами 
для случая реализации цепочки соотношений (4.7) между γ‒ц-α фазами 
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представлены в табл. 4.1. Приведенные варианты минимальных значе-
ний углов между направлениями [010]ц и <110>γ соответствуют пред-
ставлениям о существовании инвариантного направления при фазовых 
превращениях (направления, вдоль которого наблюдается наилучшее 
соответствие положений атомов в кристаллических решетках, участву-
ющих в превращении фаз) [20, 21]. Таким инвариантным направлени-
ем в цементите является направление [010]ц, входящее в о.с. Питча. 
    
    
Рис. 4.6. Стереографическая проекция полюсов феррита, цементита и 
аустенита, на месте которого образовалась перлитная колония, для случая 
реализации о.с. Питча.
    
Из расчета (см. Табл. 4.1) видно, что только небольшая часть воз-
можных вариантов дает параллельность векторов n´α и nγ с отклоне-
нием <50 (рис. 4.7 а), где nγ – вектор нормали к плоскости габитуса γ/ц 
параллельный направлению <225>γ, а n´α – вектор, в который транс-
формируется nγ после фазового превращения. Для большого числа ва-
риантов вектор n´α должен быть развернут на довольно большой угол 
φ, чтобы получить вектор nα ‒ вектор нормали к габитусной плоскости 
α/ц параллельный направлению [
−
52
−
51 5]α (см. рис.4.7 а), соответству-
ющий экспериментально наблюдаемому ориентационному соотно-
шению П-П между ферритом и цементитом. Несоответствие решеток 
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цементита и феррита в перлитной колонии может компенсироваться 
либо за счет образования сетки межфазных дислокаций, либо межфаз-
ных ступенек, что экспериментально наблюдалось во многих работах 
[22-24]. В нашем случае обнаружен дополнительный механизм компен-
сации несоответствия кристаллических решеток фаз при γ→α+ц пре-
вращении, который осуществляется, по-видимому, последовательными 
сдвигами по системе параллельных плоскостей в решетке цементита 
(рис. 4.7 б), наряду с образующейся системой межфазных ступенек и 
дислокаций. 
              а)                                                             б)
Рис. 4.7. Схема роста пластины цементита, содержащей планарные дефекты: 
а – ориентация нормалей к межфазной поверхности в процессе 
превращения; б – система параллельных плоскостей в цементите, по которым 
осуществляется последовательный сдвиг
Наблюдаемые нами планарные дефекты в цементите для случая 
реализации в перлитной колонии о.с. П-П, как уже упоминалось выше, 
располагаются в плоскостях (101)ц и ( 1 03)ц, для случая реализации о.с. 
Багаряцкого – в (103)ц. Рассмотрим кристаллогеометрические особен-
ности расположения атомов железа в этих плоскостях. 
Пространственную решетку цементита, как и любого кристалличе-
ского тела, можно построить последовательным переносом (трансляци-
ей) атомного узора плоскости на кратчайший полный вектор кристал-
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лической решетки 
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параллельных плоскостей в решетке цементита (рис. 4.7 б), наряду с 
образующейся системой межфазных ступенек и дислокаций. 
Наблюдаемые нами планарные дефекты в цементите для случая 
реализации в перлитной колонии о.с. П-П, как уже упоминалось выше, 
располагаются в плоскостях (101)ц и (
−
103)ц, для случая реализации о.с. 
Багаряцкого – в (103)ц. Рассмотрим кристаллогеометрические 
особенности расположения атомов железа в этих плоскостях. 
Пространственную решетку цементита, как и любого 
кристаллического тела, можно построить последовательным переносом 
(трансляцией) атомного узора плоскости на кратчайший полный вектор 
кристаллической решетки 
→
nb , не лежащий в плоскости. Причем 
→
nb =
→
d +
→
0b , где 
→
d - вектор перпендикулярный к плоскости и равный 
межплоскостному расстоянию, а 
→
0b – вектор тангенциального 
смещения эквивалентных атомов в соседних плоскостях. В итоге такой 
трансляции возникает идеальная последовательность одинаковых, 
эквидистантных атомных плоскостей, сдвинутых друг по отношению к 
другу на вектор 
→
0b в проекции. Дефект упаковки (ДУ) может 
возникнуть в том случае, если существует некоторое промежуточное 
положение всех атомов плоскости как единого целого, для которого 
энергия кристалла имеет относительный минимум. Энергия атомов в 
этом положении обычно оказывается выше, чем для идеального 
положения атомов, но разность энергий невелика. Эту разность 
Рис. 4.7. Схема роста пластины цементита, содержащей планарные 
дефекты: 
а – ориентация нормалей к межфазной поверхности в процессе 
превращения; б – система параллельных плоскостей в цементите, по 
которым осуществляется последовательный сдвиг. 
(а) (б)
не лежащий в плоскости. Причем 
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параллельных плоскостей в решетке цементита (рис. 4.7 б), наряду с 
образующейся системой межфазных ступенек и дислокаций. 
Наблюдаемые нами планарные дефекты в цементите для случая 
реализации в перлитной колонии о.с. П-П, как уже упоминалось выше, 
располагаются в плоскостях (101)ц и (
−
103)ц, для случая реализации о.с. 
Багаряцкого – в (103)ц. Рассмотрим кристаллогеометрические 
особенности расположения атомов железа в этих плоскостях. 
Пространственную решетку цементита, как и любого 
кристаллического тела, можно построить последовательным переносом 
(трансляцией) атомного узора плоскости на кратчайший полный вектор 
кристаллической решетки 
→
nb , не лежащий в плоскости. Причем 
→
nb =
→
d +
→
0b , где 
→
d - вектор перпендикулярный к плоскости и равный 
межплоскостному расстоянию, а 
→
0b – вектор тангенциального 
смещения эквивалентных атомов в соседних плоскостях. В итоге такой 
трансляции возникает идеальная последовательность одинаковых, 
эквидистантных атомных плоскостей, сдвинутых друг по отношению к 
другу на вектор 
→
0b в проекции. Дефект упаковки (ДУ) может 
возникнуть в том случае, если существует некоторое промежуточное 
положение всех атомов плоскости как единого целого, для которого 
энергия кристалла имеет относительный минимум. Энергия атомов в 
этом положении обычно оказывается выше, чем для идеального 
положения атомов, но разность энергий невелика. Эту разность 
Рис. 4.7. Схема роста пластины цементита, содержащей планарные 
дефекты: 
а – ориентация нормалей к межфазной поверхности в процессе 
превращения; б – система параллельных плоскостей в цементите, по 
которым осуществляется последовательный сдвиг. 
(а) (б)
где 
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параллельных плоскостей в решетке цементита (рис. 4.7 б), наряду с 
образующейся системой межфазных ступенек и дислокаций. 
Наблюдаемые нами планарные дефекты в цементите для случая 
реализации в перлитной колонии о.с. П-П, как уже упоминалось выше, 
располагаются в плоскостях (101)ц и (
−
103)ц, для случая реализации о.с. 
Багаряцкого – в (103)ц. Рассмотрим кристаллогеометрические 
особенности расположения атомов железа в этих плоскостях. 
Пространственную решетку цементита, как и любого 
кристаллического тела, можно построить последовательным переносом 
(трансляцией) атомного узора плоскости на кратчайший полный вектор 
кристаллической решетки 
→
nb , не лежащий в плоскости. Причем 
→
nb =
→
d +
→
0b , где 
→
d - вектор перпендикулярный к плоскости и равный 
межплоскостному расстоянию, а 
→
0b – вектор тангенциального 
смещения эквивалентных атомов в соседних плоскостях. В итоге такой 
трансляции возникает идеальная последовательность одинаковых, 
эквидистантных атомных плоскостей, сдвинутых друг по отношению к 
другу на вектор 
→
0b в проекции. Дефект упаковки (ДУ) может 
возникнуть в том случае, если существует некоторое промежуточное 
положение всех атомов плоскости как единого целого, для которого 
энергия кристалла имеет относительный минимум. Энергия ато ов в 
этом положении обычно оказывается выше, чем для идеального 
положения атомов, но разность энергий невелика. Эту разность 
Рис. 4.7. Схема роста пластины цементита, содержащей планарные 
дефекты: 
а – ориентация нормалей к межфазной поверхности в процессе 
превращения; б – система параллельных плоскостей в цементите, по 
которым осуществляется последовательный сдвиг. 
(а) (б)
 ‒ вектор перпендикулярный к плоскости и равный межплоскос-
тному расстоянию, а 
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параллельных плоскостей в решетке цементита (рис. 4.7 б), наряду с 
образующейся системой межфазных ступенек и дислокаций. 
Наблюдаемые нами планарные дефекты в цементите для случая 
реализации в перлитной колонии о.с. П-П, как уже упоминалось выше, 
располагаются в плоскостях (101)ц и (
−
103)ц, для случая реализации о.с. 
Багаряцкого – в (103)ц. Рассмотрим кристаллогеометрические 
особенности расположения атомов железа в этих плоскостях. 
Пространственную решетку цементита, как и любого 
кристаллического тела, можно построить последовательным переносом 
(трансляцией) атомного узора плоскости на кратчайший полный вектор 
кристаллической решетки 
→
nb , не лежащий в плоскости. Причем 
→
nb =
→
d +
→
0b , где 
→
d - вектор перпендикулярный к плоскости и равный 
межплоскостному расстоянию, а 
→
0b – вектор тангенциального 
смещения эквивалентных атомов в соседних плоскостях. В и оге такой 
трансляции возникает идеальная последовательность одинаковых, 
эквидистантных атомных плоскостей, сдвинутых друг по отношению к 
другу на вектор 
→
0b в проекции. Дефект упаковки (ДУ) может 
возникн ть в том случае, если сущ ствует н которое пр межуточное 
положение всех атомов плоскости как единого целого, для которого 
энергия кристалла имеет относительный минимум. Энергия атомов в 
этом положении обычно оказывается выше, чем для идеального 
положения атомов, но разность энергий невелика. Эту разность 
Рис. 4.7. Схема роста пластины цементита, содержащей планарные 
дефекты: 
а – ориентация нормалей к межфазной поверхности в процессе 
превращения; б – система параллельных плоскостей в цементите, по 
которым осу ествляется последовательный сдвиг. 
(а) (б)
 – вектор тангенциаль ого смещения экви-
валентных атомов в соседних плоскостях. В итоге такой трансляции 
возникает идеальная последовательность одинаковых, эквидистантных 
атомных плоскостей, сдвинутых друг по отношению к другу на вектор 
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параллельных плоскостей в решетке цементита (рис. 4.7 б), наряду с 
образующейся системой межфазных ступенек и дислокаций. 
Наблюдаемые нами планарные дефекты в цементите для случая 
реализации в перлитной колонии о.с. П-П, как уже упо иналось выше, 
располагаются в плоскостях (101)ц и (
−
103)ц, для случая реализации о.с. 
Багаряцкого – в (103)ц. Рассмотрим кристаллогеом трические 
особенности расположения атомов железа в этих плоскостях. 
Пространственную решетку цементита, как и любого
кристаллического тела, можно построить последоват льным переносом 
(трансляцией) атомного узора плоскости на кратчайший полный вектор 
кристаллической решетки 
→
nb , не лежащий в плоск сти. Причем 
→
nb =
→
d +
→
0b , где 
→
d - вектор перпендикулярный к плоскости и равный 
межплоскостному расстоянию, а 
→
0b – вектор тангенциального 
смещения эквивалентных атомов в соседних плоскостях. В тоге такой 
трансляции возникает идеальная последовательность одинаковых, 
эквидистантных атомных п скостей, сдвинутых друг по отношению к 
другу на вектор 
→
0b в пр екц . Дефект упако ки (ДУ) может 
возникнуть в том случае, если существует некот рое пром жуточное 
положение всех атомов лоскости к к единого целог , для которого 
энергия кристалла имеет относительный минимум. Энергия атомов в 
этом положении обычно оказывается выше, чем для идеального 
положения атомов, но разность энергий невелика. Эту разность 
Рис. 4.7. Схема роста пластины ц менти а, содержащей планарные 
дефекты: 
а – ориентация нормалей к межфазной поверхности в процессе 
превращения; б – система параллельных плоскостей в цементите, по 
которым осуществляется последовательный сдвиг. 
(а) (б)
 в проекции. Дефект упаковки (ДУ) может возникнуть в том слу-
чае, если существует некоторое промежуточное положение всех атомов 
плоскости как единого целого, для которого энергия кристалла имеет 
отн сите ьный минимум. Энергия атомов в этом положении обычно 
оказывается выше, чем для идеального п ложения атомов, но разность 
энергий невелика. Эту разность свободных энергий рассчитывают на 
единицу площади и называют энергией дефекта упаковки (ЭДУ) [26]. 
ДУ возникает вследствии сдвига всех атомов плоскости из нормальных 
положений в промежуточные на некоторый вектор 
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свободных энергий р ссчитывают на единицу площади и называют 
энергией дефекта паковки (ЭДУ) [26]. ДУ возникает вследствии сдвига 
всех ат мов плоскости из нормальных положений в промежуточные на 
некоторый вектор 
→
pb . Иногда позиции атомов в ДУ совпадают в 
проекции с позициями атомов плоскости, следующей за ближайшей. ДУ 
в этом случае представляет собой как бы двухслойный двойник, а 
вектор сдвига 
→
pb =−2
→
0b . Последовательное распространение ДУ на 
каждую следующую плоскость приводит к утолщению двойника. Таким 
образом, в решетке цементита существует возможность образования 
ДУ. 
На рис. 4.8 представлена проекция на плоскости (010)ц атомов 
железа, принадлежащих решетке цементита. Интересующие нас 
плоскости, содержащие дефекты, перпендикулярны рассматриваемой 
плоскости изображения (010)ц, их следы нанесены на проекцию. 
Семейство плоскостей {103}ц образовано трансляцией на расстояние 
2,013 Å комплекса из шести параллельный плоскостей, расстояния 
между которыми изменяются от 0,108 Å до 1,461 Å. Особенность 
расположения плоскостей {103}ц состоит в том, что пять из них 
находятся на малом расстоянии друг от друга, суммарное расстояние 
между первой и пятой плоскостью составляет d1=0,552 Å, а шестая 
плоскость (она же первая в следующем комплексе) находится на 
значительном расстоянии от первых пяти d2=1,461 Å (см. рис. 4.8). 
Известно, что низкоэнергетические ДУ должны образовываться в 
плотноупакованных плоскостях, то есть в плоскостях с большим 
межплоскостным расстоянием. Наличие большого межплоскостного 
расстояния d2 в семействе плоскостей (103)ц дает основание 
Рис. 4.8. Проекция атомов железа 
кристаллической решетки 
цементита на плоскость (010)ц.
Разными значками показаны 
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. Иногда позиции 
атомов в ДУ совпадают в проекции с позициями атомов плоскости, 
следующей за ближайшей. ДУ в этом случае представляет собой как 
бы двухслойный двойник, а вектор сдвига 
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 Последователь-
ное распространение ДУ на каждую ледующую плоскость приво ит к 
утолщению двойника. Таким образом, в решетке цементита существу-
ет возможность образования ДУ.
На рис. 4.8 представлена проекция на плоскости (010)ц атомов 
железа, принадлежащих решетке цементита. Интересующие нас пло-
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то есть в плоскостях с большим межплоскостным расстоянием. Нали-
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чие большого межплоскостного расстояния d2 в семействе плоскостей 
(103)ц дает основание предположить возможность формирования низ-
коэнергетического ДУ в этой плоскости. ДУ характеризуется вектором 
сдвига 
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. Вектор сдвига, характеризующий рассматриваемый ДУ в 
плоскости (103)ц может быть равным 
→
1b  =1/k[
−
53 01]. Из рис. 4.8 видно, 
что сдвиг атомов из положений 1 и 2 в положения 3 и 4 соответствует 
→
1b  =1/6[
−
53 01]. 
Рис. 4.8. Проекция атомов железа кристаллической решетки цементита на 
плоскость (010)ц. Разными значками показаны атомы железа, принадлежащие 
различным слоям. d1 – суммарное расстояние между первой и пятой 
плоскостью из семейства плоскостей {103}ц,  d2 – расстояние межу пятой 
и шестой плоскостью из семейства плоскостей {103}ц, d3 и d4 – то же для 
семейства плоскостей {101}ц.
В половине исследованных перлитных колоний, как показал кри-
сталлографический анализ, планарные дефекты в цементите распола-
гаются в плоскостях (101)ц. Расстояния между различными плоскостя-
ми из системы плоскостей {101}ц, следы которых также показаны на 
рис. 4.8, приблизительно одинаковы для пяти из шести плоскостей и 
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составляют d3=0,593 Å, а шестая плоскость располагается на расстоя-
нии d4=0,765 Å (полная трансляция для комплекса из шести плоскостей 
{101}ц составляет d=3,757 Å). Таким образом, для системы плоскостей 
{101}ц, также как и для системы плоскостей {103}ц, существует одна 
плоскость, в которой возможно образование планарных дефектов. Век-
тор сдвига, характеризующий ДУ в плоскости (101)ц может быть равен →
2b  = 1/2[ 1 01]. Из рис. 4.8 видно, что сдвиг атомов из положений 5 и 6 
в положения 7 и 8 соответствует 
→
2b . При сдвиге в плоскости ( 1 03)ц на 
вектор 
→
1b   и в плоскости (101)ц на вектор 
→
2b   не изменяются положения 
атомов в проекции соответствующих плоскостей на плоскость (010)ц. 
Для одной из перлитных колоний, в которой по данным кристал-
лографического анализа планарные дефекты в цементите располага-
ются в плоскостях (101)ц, экспериментально мы наблюдали погасание 
контраста от ДУ в действующих отражениях g  = 010ц (рис. 4.9) и g= 1 11ц, что соответствует условию погасания g  ·
→
2b  = 0. 
Если предположить, что 
вектор сдвига, характеризую-
щий образующийся ДУ, лежит 
в плоскости (101)ц, то есть при-
надлежит плоскости дефекта, 
тогда 
 
→
2b  должен лежать вдоль 
направления [ 1 k1]. Из условия 
погасания в действующем от-
ражении g  = 010ц следует, что 
k = 0. Таким образом, вектор сдви-
га 
→
2b  параллелен направлению 
[ 1 01]ц, это подтверждается 
также погасанием контраста от 
дефекта в действующем отра-
жении g  = 1 1 1 ц. Отметим, что 
при погасании контраста от дефектов на габитусной плоскости отчет-
ливо видна система межфазных дислокаций (см. рис. 4.9). 
В работе [7] при деформации пластинчатого перлита наблюдали 
двойникование, причем двойники переходили из феррита в цементит. 
Рис. 4.9. Темнопольное изображение 
участка структуры пластинчатого 
перлита стали У8, полученного при 
700°С, g
 
= 010ц, х75000.
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Однако плоскость и направление двойникования в цементите не были 
определены. Планарные дефекты в виде чередующихся плоскостей в 
цементите могут быть образованы тонкими двойниковыми прослойка-
ми. Однако этот вопрос требует дальнейшего более подробного экспе-
риментального и теоретического изучения. 
Рассмотренные особенности расположения атомов в плоскостях 
кристаллографического типа {101}ц и {103}ц позволяют предположить 
возможность образования планарных дефектов в этих плоскостях. 
Более точная количественная оценки предполагает расчет энергии 
образования рассматриваемых ДУ с учетом взаимодействия пар ато-
мов железо-железо и железо-углерод. Кроме того, энергия ДУ будет 
определять величину и направление вектора сдвига в кристаллической 
решетке цементита (
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между которыми изменяются от 0,108 Å до 1,461 Å. Особенность 
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находятся на малом расстоянии друг от друга, суммарное расстояние 
между первой и пятой плоскостью составляет d1=0,552 Å, а шестая 
плоскость (она же первая в следующем комплексе) находится на 
значительном расстоянии от первых пяти d2=1,461 Å (см. рис. 4.8). 
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), который может отличаться от предложенных 
нами из качественных соображений. 
Таким образом, в углеродистой эвтектоидной стали У8 со струк-
турой пластинчатого перлита, полученного при температурах превра-
щения 500, 650 и 700°С, обнаружены планарные дефекты в цементите 
свежеобразованного перлита. Определен кристаллографический тип 
дефектных плоскостей в цементите. П казано, что пла арные дефек-
ты располагаются в плоскос ях (101) и {103} цементита. На основе 
анализа кристаллографической связи между фазами, участвующими в 
изотермическом превращении аустенита с образованием пластинчато-
го перлита, рассмотрена причина образования планарных дефектов в 
цементите, как одного из возможных механизмов комп нсации несо-
ответствия кристаллических решеток аустенита, феррита и цементита. 
4.3 КРИСТАЛЛОГРАФИЯ КОАГУЛЯЦИИ ЦЕМЕНТИТА ПРИ 
ОТжИГЕ ПЛАСТИНЧАТОГО ПЕРЛИТА 
В машиностроении в большинстве случаев предпочтение отдает-
ся сталям со структурой глобулярного перлита, что прямо предписа-
но ГОСТами. Такая структура обладает целым рядом преимуществ по 
сравнению со структурой пластинчатого пе лита. Именно поэтому на 
практике разработано несколько вариантов сфероидизирующего отжи-
га, обеспечивающих получение зернистого или глобулярного перлита 
[27]. При сфероидизации карбидов уменьшается твердость стали и по-
вышается ее пластичность, что улучшает обрабатываемость резанием и 
штампуемость стали, а также создаются более благоприятные условия 
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для последующего упрочнения путем закалки и отпуска. Однако для 
превращения пластинчатого перлита в глобулярный, если не исполь-
зовать предварительной деформации, требуется длительная изотерми-
ческая выдержка, достигающая десятков и сотен часов. Так например, 
для перлита с межпластиночным расстоянием 0,2-0,3 мкм - более 100 ч. 
В работе [28] описан способ получения зернистого перлита в процес-
се изотермического распада аустенита после предварительного термо-
циклирования, что позволяет сократить время термообработки. Влия-
ние предварительной пластической деформации пластинчатого перли-
та на ускорение процессов коагуляции рассмотрено в работах [9, 29]. 
Эволюция пластинчатой карбидной фазы при сфероидизирующем 
отжиге включает в себя процессы дробления пластин, сфероидизации 
полученных фрагментов и их коалесценции. Процессы сфероидизации 
и коалесценции рассмотрены в работах [7, 11, 27, 30, 31]. Обычно эти 
процессы хорошо объясняются стремлением системы, в данном случае 
двухфазной смеси феррита и цементита, уменьшить величину межфаз-
ной поверхности карбидных частиц, при этом не рассматриваются дру-
гие причины, приводящие к трансформации частиц. 
Наиболее полно такой подход применим к описанию процесса коа-
лесценции карбидов, то есть роста крупных частиц за счет растворения 
мелких. Существует несколько модельных представлений, описываю-
щих этот процесс. Наиболее известным из них является модель Лифши-
ца-Слезова. Согласно этой модели приграничная концентрация в твер-
дом растворе вблизи каждой частицы зависят от ее радиуса по формуле: 
    ( )[ ]{ },/2exp)()( rRTCrC V M
K
γ∞=
    
где γ ‒ удельная свободная энергия поверхности раздела. В твердом 
растворе возникает неоднородность по концентрации и поэтому диф-
фузионные потоки будут направлены от мелких частиц к крупным. 
Физический смысл модели Лифшица-Слезова в приложении к коалес-
ценции цементита заключается в том, что в феррите около частиц це-
ментита, имеющих малый радиус и, следовательно, большую кривиз-
ну поверхности, создается избыточная, по сравнению с равновесной, 
концентрация атомов углерода, в то время как около крупных частиц 
концентрация атомов углерода меньше. Это приводит к оттоку атомов 
углерода от мелких частиц к крупным и, следовательно, к растворению 
мелких и росту крупных частиц. 
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В большинстве моделей, в том числе в модели Лифшица-Слезова, 
учитываются, по существу, только геометрические характеристики ча-
стиц. Введение единой усредненной величины удельной поверхност-
ной энергии (γ0) предопределяет и форму частиц – сферическую, и 
протекание процесса - только в сторону уменьшения суммарной вели-
чины поверхности частиц. При этом предполагается, что поверхност-
ная межфазная энергия не зависит от типа границы. В то же время из 
кристаллографии известно, что различные грани кристалла обладают 
различной величиной поверхностной энергии, поэтому реальные кри-
сталлы не имеют сферической формы и их поверхность больше, чем 
у сферических частиц того же объема. В литературе известны толь-
ко единичные работы, в которых учитывается кристаллографическая 
огранка поверхности частиц. При учете анизотропии межфазной по-
верхностной энергии возможно протекание процессов, приводящих к 
увеличению суммарной поверхности частиц, если это приведет к сни-
жению суммарной поверхностной энергии. 
Кроме того процесс дробления пластин цементита, приводящий к 
образованию дополнительной поверхности раздела фаз, не может быть 
объяснен с точки зрения уменьшения поверхности частиц. Движущей 
силой такого изменения структуры может быть релаксация упругих на-
пряжений, возникших в процессе перлитного превращения γ→(α+ц). В 
литературе неоднократно обсуждался вопрос об изменении морфоло-
гии выделений при отжиге [31, 32]. Для γ/γ’ суперсплавов на никелевой 
основе экспериментально наблюдали спонтанное деление кубоидных 
частиц γ’ фазы в процессе отжига, сопровождающееся образованием 
тонкой, кристаллографически ориентированной прослойки γ-фазы 
внутри кубоида. В работах [33,34] были рассмотрены условия, при 
которых случайно образующееся узкое углубление на гладкой меж-
фазной поверхности оказывается неустойчивым в поле напряжений, 
создаваемых межфазными дислокациями, и прорастает внутрь выде-
ления, причем ширина образующейся прослойки матрицы изменяется 
незначительно.
Объяснение механизма сфероидизации частиц, то есть превраще-
ние цементита из пластинчатой формы в глобулярную, также вызывает 
затруднения, если использовать в описании единую величину удельной 
поверхностной энергии. Это связано с тем, что габитусная поверхность 
цементитной пластины является плоской, то есть имеет бесконечный 
радиус и нулевую кривизну и при таком описании она является абсо-
лютно устойчивой. Поэтому характер протекания сфероидизации су-
1714.3. Кристаллография коагуляции цементита
щественно зависит от дефектов структуры цементита, обладающих 
дополнительной энергией. Однако любые выступы или впадины на 
межфазной границе будут термодинамически неустойчивыми и со вре-
менем будет происходить их «залечивание». Сфероидизация и коагу-
ляция будет происходить лишь на торцах цементитных пластин. Эти 
процессы могут быть описаны в рамках уравнения Гиббса-Томсона 
[31], учитывающего капиллярные эффекты изменения концентрации 
в основной фазе – феррите, через которую проходит перенос атомов 
углерода и железа. В этом случае удается описать последовательные 
стадии дробления пластин, сопровождающиеся некоторым увеличени-
ем суммарной межфазной поверхности. Движущей силой такого про-
цесса в значительной степени будет энергия, связанная с дефектами 
кристаллической решетки цементита, которую можно рассматривать 
как объемную, а не поверхностную, энергию дефектного кристалла. 
Как показано в предыдущем разделе, планарные дефекты решетки 
цементита, образовавшиеся в процессе перлитного превращения, име-
ют определенный кристаллографический тип. При изучении началь-
ных стадий процесса сфероидизации следует учитывать возможное 
влияние планарных дефектов на процесс дробления цементитных пла-
стин. К сожалению, в литературе мало сведений, касающихся изуче-
ния тонкой структуры карбидной фазы на самых ранних этапах транс-
формации пластин цементита. Поэтому в данном разделе попытаемся 
выяснить влияние дефектов кристаллического строения цементита на 
процесс растворения и коагуляции карбидной фазы, а также опреде-
лим кристаллографические характеристики дефектных образований в 
обеих структурных составляющих пластинчатого перлита при отжиге. 
Электронно-микроскопическое наблюдение показало, что допол-
нительный изотермический отжиг при 700°С в течении 180 мин еще не 
приводит к полному устранению пластинчатого перлита, полученного 
при температуре 700°С. Во многих цементитных пластинах сохраня-
ются планарные дефекты, возникшие в процессе фазового γ→(α+ц) 
превращения (рис. 4.10). Линия пересечения плоскости фольги с пло-
скостью планарного дефекта лежит вдоль кристаллографического на-
правления [ 2 12]α. Это направление принадлежит плоскости (101)α║ 
(103)ц. Плоскость (103)ц была ранее нами определена как плоскость за-
легания планарных дефектов в цементите для случая реализации в пер-
литной колонии между ферритом и цементитом о.с. Багаряцкого [35]. 
На рис. 4.10 помимо планарных дефектов, располагающихся ре-
гулярно на расстоянии ~25 нм, хорошо видны редкие дефектные пло-
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скости, по которым происходит разлом и последующий сдвиг одной 
части цементитной пластины относительно другой. Линия пересече-
ния плоскости разлома с плоскостью фольги лежит вдоль кристал-
лографического направления [ 6 ,11,15]α~[245]α. Пространственное 
направление, вдоль которого лежит линия пересечения плоскости 
разлома с плоскостью габитуса феррит/цементит, соответствует кри-
сталлографическому направлению ~[112]α. По двум пересекающимся 
линиям определили плоскость 
разлома, которая отклоняет-
ся в пределах ~5° от (110)α, что 
соответствует при выполне-
нии выбранного варианта о.с. 
Багаряцкого плоскости (103)ц. 
 Следует отметить, что в преде-
лах одной перлитной колонии 
всегда наблюдается только один 
тип плоскости разлома. По-ви-
димому, плоскости разлома в 
цементитной пластине являются 
начальным этапом образования 
так называемых ферритных мо-
стиков. 
При увеличении времени 
дополнительной изотермической выдержки происходит изменение 
морфологии пластинчатого перлита. На рис. 4.11 представлено темно-
польное изображение микрофрагмента структуры перлита после изо-
термического распада при 600°С и дополнительного отжига при 650°С 
в течении 30 ч. Стрелкой на рис. 4.11 показана промежуточная стадия 
образования шейки на цементитной пластине. Видно, что в процессе 
отжига происходит утолщение одной из пластин цементита, располо-
женной напротив шейки в соседней цементитной пластине. В наших 
предыдущих работах [30, 31] были подробно рассмотрены термоди-
намические особенности процесса изменение формы цементитных 
пластин при отжиге и механизмы перераспределения атомов углерода, 
обеспечивающие растворение одних пластин и рост других. Процесс 
переноа атомов углерода от дефектных мест цементитных пластин мо-
жет приводить к зарождению мелких глобулярных частиц цементита с 
более совершенной структурой в ферритной матрице. Так, например, 
Рис.4.10. Темнопольное изображение 
в рефлексе g = 112ц структуры пла-
стинчатого перлита, полученного при 
700°С, после изотермического отжига 
при 700°С в течении 180 мин, х 60000.
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в ферритной составляющей перлита, полученного при 600°С, после до-
полнительного отжига при 650°С в течении 30 ч, обнаружены мелкодис-
персные выделения глобулярных карбидов. Распределение карбидных 
частиц по размерам приведено 
на рис. 4.12. Средний размер 
этих глобулярных карбидов со-
ставляет ~7-8 нм, что значитель-
но меньше, чем ширина пластин 
цементита. Выделившиеся в 
ферритной матрице мелкодис-
персные карбиды имеют, во-пер-
вых, такую же или близкую к 
пластинчатым участкам карби-
дов ориентацию, во-вторых, ча-
сто располагаются на дислока-
циях. 
На рис. 4.13 показан фраг-
мент перлитной структуры, по-
лученной при 700°С, после до-
полнительного отжига при 700°С в течение 30 ч. Электронно-дифракци-
онный анализ показал, что в данной перлитной колонии между ферри-
том и цементитом реализуются 
о.с. Багаряцкого согласно соот-
ношению (4.2). В колонии еще 
сохранились участки пластин 
цементита, причем торцы всех 
карбидных участков параллель-
ны друг другу и имеют четкую 
кристаллографическую огранку, 
а следы торцевых плоскостей 
совпадают с направлением ли-
ний пересечения системы па-
раллельных дефектных плоско-
стей в цементите (см. рис. 4.13). 
Параллельность торцевых пло-
скостей и плоскостей планарных 
дефектов в цементите свидетельствует о том, что в этом случае раство-
рение, точнее дробление, карбидной пластины идет ускоренно вдоль 
Рис. 4.11. Структура перлита, получен-
ного при 600°С, после дополнитель-
ного отжига при 650°С в течении 30 ч, 
темнопольное изображение в общем 
рефлексе g=103ц=1 1 0α
Рис. 4.12. Диаграмма распределения 
карбидных включений в ферритной 
матрице по размерам.
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определенных кристаллографи-
ческих плоскостей. 
Известно, что в колониях 
с тонкопластинчатым перли-
том процессы сфероидизации и 
коагуляции идут быстрее, чем 
в грубопластинчатом перлите. 
На рис. 4.14 а приведено свет-
лопольное изображение струк-
туры тонкопластинчатого пер-
лита, полученного при 600°С, 
после дополнительного отжига 
при температуре 700°С в тече-
ние 30 ч. Видно, что большая 
часть пластин цементита в про-
цессе отжига разделилась на 
более мелкие фрагменты. Часть из образовавшихся цементитных фраг-
ментов имеет эллипсоидную форму, причем направление длинной оси 
эллипсоида одинаково для этих фрагментов. В структуре встречаются 
отдельные карбидные участки, сохранившие пластинчатую форму. На 
темнопольном изображении, полученном в рефлексе цементита, вид-
но, что ориентировки пластинчатого участка цементита и скоагули-
рованных карбидных фрагментов совпадают. Анализ дифракционных 
картин, полученных с данного участка перлитной колонии показал, что 
между ферритом и цементитом выполняются вариант о.с. Багаряцкого 
с плоскостью габитуса (101)ц ~║(112)α. В карбидах присутствует си-
стема параллельных плоскостей, по которым осуществляется разлом 
цементитной пластины (рис. 4.14 б). Направление линии пересечения 
плоскости разлома с плоскостью фольги лежит вдоль кристаллогра-
фического направления [173]α. В некоторых участках пластинчатого 
карбида образовались ферритные прослойки, вдоль этих ферритных 
прослоек происходит отток углерода со всей поверхности разлома. 
Ускоренный отток углерода с плоскости разлома приводит к тому, что 
остающиеся фрагменты цементита часто имеют четкую кристаллогра-
фическую огранку. 
Следует отметить еще одну особенность процесса деления цемен-
титных пластин. У мелких карбидных частиц эллипсоидальной фор-
мы, имеющих единую ориентацию, общее направление вытянутости 
расположено перпендикулярно плоскости габитуса исходной пластины 
Рис.4.13 Структура перлита после 
изотермического распада при 700°С и 
дополнительного отжига при 700°С в 
течении 30 ч, темнопольное изображе-
ние в рефлексе g=2 1 1 ц, х 60000. 
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цементита, а поперечный размер практически совпадает с расстояни-
ем между плоскостями разлома. Таким образом, можно предположить, 
что после разлома цементитной пластины мелкие фрагменты растут 
путем преимущественного присоединения атомов углерода к бывшей 
габитусной плоскости. 
Как было ранее показано, края цементитных пластин являются 
предпочтительными центрами начала сфероидизации и коагуляции. 
Кроме того такими центрами могут служить границы раздела перлит-
ных колоний и межзеренные границы. Известно, что зарождение кар-
бида на границе двух зерен может уменьшить энергию Гиббса систе-
мы, так как высвобождающаяся часть энергии межзеренной границы 
может оказаться больше, чем суммарная энергия образования зароды-
ша, построения межфазной границы феррит/цементит, а также компен-
сация упругой энергии. 
                                  а)                                                             б) 
Рис. 4.14. Структура перлита после изотермического распада при 600°С и 
дополнительного отжига при 700°С, 30 ч, х 60000: а – светлопольное изобра-
жение; б – темнопольное изображение в рефлексе g=111ц. 
Пример образования глобулярного карбида на границе раздела 
двух зерен (I и II) показан на рис. 4.15. Анализ электроннодифракци-
онных картин, полученных от зерен I и II показал, что глобулярный 
карбид ориентационно связан с зерном I о.с. П-П с плоскостью габи-
туса (215)α ║ (001)ц, хотя его рост в большей степени происходит в 
зерно II (рис. 4.15 а). На темнопольном изображении, полученном в 
рефлексе g=
−
52 11ц (рис. 4.15 б), видно, что в ферритной матрице обоих 
зерен присутствуют мелкодисперсные карбиды. На темнопольном изо-
бражении в рефлексе g=210ц (рис. 4.15 в) в карбиде отчетливо видна 
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система параллельных планарных дефектов. Погасание контраста от 
дефектов происходило в рефлексе g=211ц (см. рис. 4.15 б). Направление 
линии пересечения дефекта с плоскостью фольги было определено как 
[774]α. В нашей работе [35] было показано, что планарные дефекты, об-
разующиеся в цементите пластинчатого перлита в процессе роста ко-
лонии, могут располагаться в плоскостях двух кристаллографических 
типов: (101)ц и {103}ц, что в ферритных координатах при реализации 
в перлитной колонии о.с. П-П соответствует плоскостям (324)α и (101)α. 
Экспериментально определенное нами направление линии пересече-
ния дефекта с плоскостью фольги в глобулярном карбиде лежит в ~8° 
от плоскости (324)α~║ (101)ц. Можно предположить, что планарные 
дефекты в растущем глобулярном карбиде располагаются в таких же 
кристаллографических плоскостях, что и при ориентированном росте 
пластины цементита в процессе распада γ‒фазы. 
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g= 2 11ц (рис. 4.15 б), видно, что в ферритной матрице обоих зерен 
присутствуют мелкодисперсные карбиды. На темнопольном 
изображении в рефлексе g=2 1 0ц (рис. 4.15 в) в карбиде отчетливо видна 
система параллельных планарных дефектов. Погасание контраста от 
дефектов происходило в рефлексе g= 2 11ц (см. рис. 4.15 б). Направление 
линии пересечения дефекта с плоскостью фольги было определено как 
[77 4 ]α. В нашей работе [35] было показано, что планарные дефекты, 
образующиеся в цементите пластинчатого перлита в процессе роста 
колонии, могут располагаться в плоскостях двух кристаллографических 
типов: (101)ц и {103}ц, что в ферритных координатах при реализации в 
перлитной колонии о.с. П-П соответствует плоскостям (3 2 4)α и ( 1 01)α.
Экспериментально определенное нами направление линии пересечения 
дефекта с плоскостью фольги в глобулярном карбиде лежит в ~8° от 
плоскости (3 2 4)α~ (101)ц. Можно предположить, что планарные 
дефекты в растущем глобулярном карбиде располагаются в таких же 
кристаллографических плоскостях, что и при ориентированном росте 
пластины цементита в процессе распада γ−фазы.
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                    в)
Рис. 4.15. Глобулярный карбид на 
границе двух зерен после изотер-
мического распада при 650°С и 
дополнительного отжига при 
700°С, 30 ч, х 75000: а – светло-
польное изображение; б – темно-
польное изображение в рефлексе 
g=211ц; в – темнопольное изобра-
жение в рефлексе g=210ц.
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Пример образования глобулярного карбида в центре зерна по-
казан на рис. 4.16. Этот карбид связан с ферритом о.с. Багаряцкого. 
На рис. 4.16 б хорошо видно, что и в данном случае в карбиде образо-
вались планарные дефекты. 
В наших предыдущих работах [30, 31] изменение формы цемен-
титных пластин при отжиге перлитной стали У8 было исследовано 
достаточно подробно. Детально рассмотрена термодинамика процесса 
растворения цементитной пластины; предложены механизмы перерас-
пределения атомов углерода, обеспечивающие растворение одних пла-
стин и рост других; изучен процесс образования шейки на цементитной 
пластине с последующим дроблением пластины на отдельные блоки. 
                       а)                                                          б)
Рис. 4.16. Глобулярный карбид в центре зерна после изотермического 
распада при 500°С и дополнительного отжига при 700°С, 30 ч, х 75000: 
а – светлопольное изображение; б – темнопольное изображение 
в рефлексе g=023ц.
Важнейшим механизмом изменения формы цементитных пластин 
при отжиге является их фрагментация. Наряду с рассмотренным ранее 
механизмом образования шейки, утонением и разделением пластины, 
в настоящей работе экспериментально обнаружен другой механизм 
фрагментации цементитных пластин, связанный с образованием в про-
цессе отжига планарных дефектов в цементите, которые названы в ра-
боте плоскостями разлома. Мы наблюдали последовательные стадии 
деления цементитной пластины от образования планарного дефекта 
(см. рис. 4.10), далее формирования тонкой ферритной прослойки и, 
наконец, разделения пластины на блоки (см. рис. 4.14). При этом тол-
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щина отделившегося фрагмента пластины существенно не изменяет-
ся по сравнению с остальной ее частью, то есть активное растворение 
пластины происходит вблизи плоскости разлома. Отметим, что в ка-
ждой отдельно взятой перлитной колонии мы наблюдали во всех пла-
стинах цементита только один тип плоскости разлома, совпадающий 
также с плоскостью, ограничивающей торцы фрагментов цементита 
(см. рис. 4.13). Экспериментально показано, что далее в процессе коагу-
ляции и сфероидизации карбидов образовавшиеся фрагменты пласти-
ны, ограниченные плоскостями разлома, служат зародышами образо-
вания глобулярных частиц (см. рис. 4.14). Часто в перлитных колониях, 
содержащих уже скоагулированные карбиды, мы наблюдали единую 
пространственную ориентацию карбидных частиц. Эти особенности 
могут быть связаны с тем, что зародышами для этих глобулярных кар-
бидов служили фрагменты бывших цементитных пластин. 
На основе кристаллографического анализа дифракционных кар-
тин, полученных с пластин цементита, содержащих плоскости разло-
ма, были определены индексы плоскости разлома для случая реализа-
ции между ферритом и цементитом обоих вариантов о.с. Разлом пла-
стин цементита происходит по плоскостям трех кристаллографических 
типов: {110}ц, (101)ц и (103)ц. 
Можно предположить, что образование тонких ферритных про-
слоек внутри цементитной пластины с последующей ее фрагмен-
тацией (см. рис. 4.13 и 4.14) имеет ту же физическую природу, что и 
расщепление кубоидных частиц в γ/γ’ суперсплавах. Отметим, что об-
разование зародышевых канавок на межфазной поверхности феррит/
цементит может быть облегчено вблизи линий пересечения дефектных 
плоскостей цементита с габитусной плоскостью [35, 36]. В настоящей 
работе наблюдалось более интенсивное растворение цементита вдоль 
таких линий. Вопрос о том, почему разлом пластин в цементите проис-
ходит по определенным кристаллографическим плоскостям остается в 
настоящее время открытым и требует дальнейшего анализа зависимо-
сти энергии (или напряжения) отрыва от типа кристаллографической 
плоскости, по которой происходит разлом цементитной пластины. 
4.4. ИЗМЕНЕНИЕ СТРУКТУРЫ ФЕРРИТНОЙ 
СОСТАВЛЯюЩЕЙ ПЕРЛИТА ПРИ ДЛИТЕЛЬНОМ ОТжИГЕ
В разделе 4.3 были рассмотрены процессы, происходящие в це-
ментите пластинчатого перлита при отжиге углеродистой стали. Одна-
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ко, как уже отмечалось ранее, структурные составляющие перлита - це-
ментит и феррит - имеют ориентационную связь, поэтому при отжиге 
структурные превращения происходят не только в карбидной фазе, но 
и в ферритной составляющей перлита. 
Релаксация упругих напряжений, происходящая при отжиге, при-
водит к появлению дислокаций и дислокационных сеток в ферритной 
составляющей перлита. Кроме того, возможно образование петель 
призматических дислокаций на месте растворенного фрагмента цемен-
титной пластины. Они должны обеспечивать сплошность материала 
при сопряжении «нового» (образовавшегося на месте растворившейся 
пластины цементита) и «старого» феррита. Источниками дислокаций 
в феррите также могут служить ступеньки на поверхности раздела фаз 
[24, 25]. Однако процессы изменения формы эвтектоидных пластинча-
тых структур недостаточно изучены с точки зрения генерирования дис-
локаций и дислокационных групп, их перераспределения при изотер-
мическом отжиге и т.д. Поэтому целесообразно проведение тщательно-
го электронно-микроскопического исследования изменений структуры 
пластинчатого перлита стали У8 в процессе изотермического отжига, 
которое позволило бы подтвердить высказанные ранее в работах [30, 
31, 24, 25] предположения. 
Электронно-микроскопическое наблюдение показало, что в фер-
ритной матрице пластинчатого перлита, полученного при изотермиче-
ском распаде аустенита, сразу после завершения превращения отсут-
ствуют субзеренные границы и практически нет одиночных дислока-
ций, но присутствуют дислокационные сетки на межфазной поверх-
ности феррит/цементит. В процессе дополнительной изотермической 
выдержки в ферритной составляющей перлита наблюдается появление 
одиночных дислокаций и формирование дислокационных субграниц. 
В частности, в ферритной составляющей перлита, полученного 
при 650ºС после дополнительной изотермической выдержки при 
700ºС в течение 180 мин, на темнопольном изображении в рефлексе 
g=1 2 1 α хорошо видна дислокационная сетка, образованная дислока-
циями двух типов. Погасание этих дислокаций отмечено в рефлексах 
g= 1 10α и g=200α. Векторы Бюргерса дислокаций в сетке были опре-
делены как b=1/2[11 1 ] и b=[011]. Появление дислокационной сетки 
приводит к образованию в ферритной матрице разориентированных на 
~ 3..5º областей.
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Образование и наблюдение дислокаций с вектором Бюргерса 
b=<011> является не типичным для ОЦК-кристаллов, так как они в 
обычных условиях неустойчивы и распадаются с образованием двух 
дислокаций с векторами Бюргерса b=1/2<111> [26, 41, 42]. Мы считаем, 
что образование дислокаций с вектором Бюргерса b=<110> связано со 
структурой ступенек на межфазных границах феррит/цементит, кото-
рые являются источником этих дислокаций. В настоящее время тон-
кая структура межфазных границ не изучена (такое изучение выходит 
за пределы наших экспериментальных возможностей), однако можно 
предположить, что плоскости, образующие ступени на границах, до-
пускают более легкое зарождение именно дислокаций с вектором Бюр-
герса b=<110>. 
При дополнительной изотермической выдержке происходит изме-
нение морфологии пластинчатого перлита. На рис.4.17 представлена 
серия темнопольных изображений, снятых с одного микрофрагмента 
структуры перлита после изотермического распада при 600°С и до-
полнительного отжига при 650°С, 30 ч. На рис. 4.17 а представлено 
темнопольное изображение в карбидном рефлексе g=121ц. Видно, что 
плоская граница цементитных пластин становится неровной, зубчатой 
(см. пластины I и IV на рис. 4.17 а). В работе [39] было показано, что 
в цементите пластинчатого перлита присутствуют планарные дефекты, 
образовавшиеся в процессе распада γ-фазы. Расстояние между планар-
ными дефектами составляло ~20-25 нм. Прослеживается связь между 
линией выхода планарного дефекта на межфазную поверхность и зуб-
чиками на границе (среднее расстояние между зубчиками составляет 
около 25 нм). Согласно данным работы [30] перерезание цементит-
ной пластины и выход углерода из цементита в ферритную матрицу 
происходит в местах расположения дефектов на межфазной границе. 
В нашем случае ускоренный отток углерода происходит в местах пере-
сечения планарных дефектов с плоскостью габитуса феррит/цементит. 
Известно [30], что удельный объем феррита (ωα=0,12708 см3/г) 
меньше, чем у цементита (ωк=0,13023 см3/г), поэтому если на месте ка-
кого-либо участка цементитной пластины образуется ферритный уча-
сток, то его объем должен быть на 9 % меньше, чем у цементита. Чтобы 
обеспечить сплошность при сопряжении «нового» и старого «ферри-
та» на поверхности их контакта, должна появиться сетка дислокаций, 
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обеспечивающая сопряжение решеток. Такие сетки отчетливо видны 
на рис. 4.17 б на месте растворенной части цементитной пластины IV, 
и в торце цементитной пластины III. Конфигурация сформировавшей-
ся дислокационной сетки повторяет форму цементитной пластины и 
образована тремя системами дислокаций. По-видимому, в рассматри-
ваемом случае пластины III не произошло полной компенсации напря-
жений, и поэтому сформировалась дополнительная дислокационная 
сетка в ферритной матрице перпендикулярная межфазной границе. 
В ферритной матрице появляется система параллельных дислокаций (А 
и В на рис. 4.17 б). Дислокации А имеют вектор Бюргерса bА=1/2[111]. 
Дислокации В явно связаны с искривленным участком межфазной по-
верхности карбида II (рис. 4.17 б). На темнопольном изображении в 
рефлексе g=011α (рис. 4.17 в) наблюдали погасание контраста от дисло-
каций В, их вектор Бюргерса был определен как bВ=1/2[111]. 
В ферритной матрице присутствуют мелкодисперсные (средний 
размер составляет около 8 нм) частицы цементита. На темнопольном 
изображении в общем для феррита и цементита рефлексе g=101
α
=103ц 
видно, что дислокации А декорированы цепочкой мелкодисперсных 
карбидных частиц, а контраст от межфазных дислокаций погасает. На-
блюдаемое выделение мелких глобулярных карбидов на дислокациях 
можно рассматривать как первую стадию сфероидизации пластинча-
тых карбидов, осуществляемую переносом атомов углерода. При этом 
образование мелких частиц цементита с совершенной структурой, воз-
никающих на дефектах кристаллической решетки феррита – дислока-
циях, может оказаться энергетически более выгодным, чем существо-
вание дефектных пластинчатых карбидов. Последующая стадия сфе-
роидизации – коалесценция – является тривиальным ростом крупных 
частиц за счет поглощения более мелких. 
На рис. 4.18 показан фрагмент перлитной структуры, полученной 
при 700°С, после дополнительного отжига при 700°С в течение 30 ч. 
В нем еще сохранились участки пластин цементита, обозначенные 
I–VII. Например, карбиды II и III принадлежали в исходном состоя-
нии одной цементитной пластине, карбиды I и IV – другой. Следует 
отметить, что торцы всех карбидных участков параллельны друг другу. 
С торцов карбидного фрагмента V в ферритных участках на месте быв-
шей цементитной пластины сформировались дислокационные сетки 
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А и В, повторяющие форму растворившейся цементитной пластины. 
Сетки образованы дислокациями трех типов: 1, 2 и 3 (см. схему на рис. 
4.18 б). Установлено, что дислокации 1, входящие в сетки погасают в 
рефлексе g=110α, но в рефлексе g=002α эти дислокации были видны. 
Это означает, что вектор Бюргерса дислокаций 1 равен b1=1/2[111]. 
Дислокации типа 2 погасали в рефлексе g=112α, но были видны 
во всех остальных исследованных рефлексах, в частности, в рефлексе 
g=110α. Это означает, что вектор Бюргерса для этого типа дислокаций 
b2=1/2[111] определен однозначно. 
Дислокации типа 3 погасали в рефлексе g=112α, но также как и 
дислокации типа 2 были видны в рефлексе g=110α. Вектор Бюргерса 
для дислокаций типа 3 равен b3=1/2[111]. 
В ферритной составляющей перлита помимо дислокационных се-
ток присутствуют одиночные дислокации, которые отчетливо погасают 
в рефлексах g=002α, g=112α и в g=110α. Отсюда однозначно следует, что 
b4=[110]. Однако, эти дислокации видны на темнопольном изображе-
нии в рефлексе g=112α. По-видимому, на этом темнопольном изображе-
нии подсвечивает расположенный рядом с рефлексом g=112α карбидный 
рефлекс, поэтому мы видим декорирование дислокации карбидными 
выделениями. 
Отдельные цементитные пластины сохраняются в структуре пер-
лита и после дополнительной выдержки при 700°С в течение 30 ч. На 
рис. 4.19 представлен фрагмент микроструктуры, содержащий две це-
ментитные пластины и участок границы перлитной колонии (в верхней 
части рис. 4.19 а). На рис. 4.19 б показана схема распределения дисло-
каций в ферритной матрице. Анализ дифракционной картины показал, 
что в данной перлитной колонии между ферритом и цементитом реа-
лизуются о.с. П-П. 
Экспериментально определенное направление линии пересечения 
плоскости габитуса с плоскостью фольги (014)α совпадает с кристалло-
графическим направлением [541]α. Это направление близко к направле-
нию [9 8 2]α, которое было вычислено теоретически, исходя из выбран-
ного варианта о.с. П-П с плоскостью габитуса (215)α║(001)ц. 
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Рис. 4.17. Структура перлита, полученного при 600°С, 
после дополнительного отжига при 650°С, 30 ч: а – темнопольное 
изображение в рефлексе g=121ц; б – темнопольное изображение в общем 
рефлексе g=103ц=110α; в – темнопольное изображение в рефлексе g=011α.
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а б
Рис.4.18. Структура перлита после изотермического распада при 700°С и 
дополнительного отжига при 700°С, 30 ч: а – темнопольное изображение 
в рефлексе g=101α; б – схема дислокационной сетки.
Анализ серии темнопольных изображений, полученных в различных 
рефлексах, позволил определить вектора Бюргерса дислокаций, 
обозначенных на схеме рис. 4.19 б цифрами от 1 до 7. Вектор Бюргерса 
одиночных дислокаций 1 в ферритной матрице определен как b1=½[ 1 11], 
они погасают в рефлексах g=110α, g=11 2α и в g=0 1 1α. На темнопольных 
изображениях в рефлексах g=200α и g=1 2 1α дислокации 1 видны. Вектор 
Бюргерса системы параллельных дислокаций 2, расположенных между 
цементитными пластинами, оказался равен b2=[ 1 10], что подтверждается 
погасанием в рефлексах g=11 2α и в g=110α. Ось этих дислокаций лежит 
параллельно плоскости границы перлитной колонии. Это позволяет 
предположить, что именно граница является источником дислокаций. 
Скольжение дислокаций остановлено около сохранившегося участка 
цементитной пластины на межфазной границе феррит/цементит. Для 
дислокаций типа 3 вектор Бюргерса был определен как b3=[100]. Мы 
наблюдали погасание контраста от дислокаций 3 в рефлексе g=0 1 1α, в то 
время как на темнопольных изображениях в рефлексах g=200α, g=1 2 1α и 
g=110α они были видны. Взаимодействие дислокаций типа 2 с 
дислокациями типа 3 (см. рис. 4.19 б) возможно энергетически выгодно 
                                              )                 б)
Рис. 4.18. Структура перлита после изотермического распада при 700°С и 
дополнительного отжига при 700°С, 30 ч: а – темнопольное изображение в 
рефлексе g=101α; б – схема дислокационной сетки.
Анализ серии темнопольных изображений, полученных в различных 
рефлексах, позволил определить вектора Бюргерса дислокаций, обозначен-
ных на схеме рис. 4.19 б цифрами от 1 до 7. Вектор Бюргерса одиночных 
дислокаций 1 в ферритной матрице определен как b1=1/2[111], они погаса-
ют в рефлексах g=110α, g=112α и в g=011α. На темнопольных изображе-
ниях в рефлексах g=200α и g=121α дислокации 1 видны. Вектор Бюр-
герса системы параллельных дислокаций 2, расположенных между це-
ментитными пластинами, оказался равен b2=[110], что подтверждается 
погасанием в рефлексах g=112
α
 и в g=110α. Ось этих дислокаций лежит 
параллельно плоскости границы перлитной колонии. Это позволя т 
предположить, что именно граница является источник м дислокаций. 
Скольжение дислокаций остановлено около сохранившегося участка 
цементитной пластины на межфазной границе феррит/цементит. Для 
дислокаций типа 3 вектор Бюргерса был определен как b3=[100]. Мы 
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наблюдали погасание контраста от дислокаций 3 в рефлексе g=011α, 
в то время как на темнопольных изображениях в рефлексах g=200α, 
g=121α и g=110α они были видны. Взаимодействие дислокаций типа 2 с 
дислокациями типа 3 (см. рис. 4.19 б) возможно энергетически выгодно 
и приводит к ее стабилизации. Одна из возможных энергетически вы-
годных реакций с образованием устойчивых дислокаций следующая: 
b2+b3=[110]+[100]=[010]. На месте взаимодействия дислокаций 2 и 3 
отчетливо видны ступеньки, что является свидетельством протекания 
дислокационной реакции. 
В цементитной пластине I произошел разлом и сдвиг одной части 
пластины относительно другой на расстояние ~0,12 мкм. Направление 
линии разлома на плоскости фольги совпадает с кристаллографиче-
ским направлением [ 47 1]α. В ферритной матрице проходит субграница, 
пересекающая одну из цементитных пластин. На схеме рис. 4.19 б вид-
но, что скопление параллельных дислокаций 4, перерезающих цемен-
титную пластину, взаимодействует с субзеренной границей и останав-
ливается на этой границе. Погасание дислокаций 4 наблюдали в реф-
лексе g=110α, что позволило определить вектор Бюргерса b4=1/2[111]. 
Сдвиг цементитного участка II относительно пластины I связан, 
по-видимому, с движением дислокаций 5 в плоскости разлома. Погаса-
ние контраста от дислокаций 5 наблюдали в рефлексах g=110α и g=011α, 
и, следовательно, вектор Бюргерса этих дислокаций равен b5=1/2[111]. 
Источником этих дислокаций также является граница перлитной коло-
нии. Нижняя граница полосы скольжения, образованная дислокация-
ми 5 совпадает с линией пересечения плоскости разлома с плоскостью 
фольги. Можно предположить, что движение полосы скольжения дис-
локаций происходит в полях напряжений, образующихся вблизи тор-
цов частично растворившихся пластин цементита. 
Также на рис. 4.19 а присутствуют дислокации 6, исходящие из 
границы перлитной колонии и расположенные почти параллельно гра-
нице, и две одиночные дислокации 7 в ферритной матрице. Дислокации 
6 имеют вектор Бюргерса b6=[101], что подтверждается их погасанием 
в рефлексе g=121α. Погасание контраста от дислокаций 7 наблюдали в 
рефлексах g=110α, g=110α и g=200α, их вектор Бюргерса был определен 
как b7=[001]. 
В перлитных колониях, содержащих уже глобулярные карбиды, 
часто наблюдали дислокационные сетки в ферритной матрице, распо-
ложенные между карбидами. Так на рис.4.20 а приведено светлопольное 
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изображение участка перлитной структуры, полученной при 650°С, по-
сле дополнительного отжига при 700°С в течение 30 ч. Основная часть 
карбидов скоагулирована, но, несмотря на прошедшие процессы коа-
гуляции, между цементитом и ферритом сохранилась ориентационная 
связь – о.с. Багаряцкого. В ферритной матрице вблизи границы двух пер-
литных колоний отчетливо наблюдается дислокационная сетка, состоя-
щая из дислокаций трех типов, обозначенных как А, В и С (рис. 4.20 б). 
а)
б)
Рис. 4.19. Структура перлита после изотермического распада при 600°С и до-
полнительного отжига при 700°С, 30 ч: а – светлопольное изображение; 
б – схема распределения дислокаций. 
Для дислокаций А условие g·b=0 выполняется, когда g=112α и 
g=002α. Следовательно, вектор Бюргерса дислокаций А равен bА=[110]. 
Для дислокаций В условие погасания контраста выполняется для g=
101α и g=011α. Вектор Бюргерса дислокаций В равен bВ=1/2[111]. Для 
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дислокаций С условие погасания контраста выполняется только при 
g=222α. На темнопольных изображения в рефлексах g=101α и g=112α 
дислокации С видны. Отсюда следует, что вектор Бюргерса дислока-
ций С равен bС=[011]. Таким образом, вектора Бюргерса дислокаций, 
образующих сетку: bА=[110], bВ=1/2[111] и bС=[011]. 
Появление вблизи границы перлитных колоний в ферритной матри-
це повышенной плотности дислокаций, объединенных в дислокацион-
ные сетки можно объяснить высоким уровнем внутренних напряжений. 
Для одной из перлитных колоний граница служит источником дислока-
ций, компенсирующих неоднородность внутренних напряжений. 
Представленный на рис.4.21 а фрагмент микроструктуры стали 
после длительного отжига при 650°С, 30 ч, содержит уже скоагулиро-
ванные карбиды, помеченные на схеме (рис. 4.21 б) цифрами от I до 
VIII. Карбиды имеют эллипсоидную форму с размерами ~0,5х0,1 мкм 
и приблизительно параллельную длинную ось эллипсоида для боль-
шинства карбидов. Возможно, что эти карбиды – оставшиеся нерас-
творенными фрагменты бывших цементитных пластин. Слева (см. рис. 
4.21) видна граница перлитной колонии (ГК). Между ферритом и ско-
агулированными карбидами сохранилась ориентационная связь – о.с. 
П-П с плоскостью габитуса (215)α║(001)ц. 
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g= 2 22α. На темнопольных изображения в рефлексах g= 1 01α и g= 1 12α
дислокации С видны. Отсюда следует, что вектор Бюрг р а дислокаций 
С равен bС=[0 1 1]. Таким зом, вектора Бюргерса дислокаций, 
образующих сетку: bА=[110], bВ=½[111] и bС=[0 1 1]. 
Появление вблизи границы перлитных колоний в ферритной 
м трице повышенной плотности д слокаций, объединенных в 
дисл кационные сетки можно объяснить высоким уровнем в утренних 
напряжений. Для одной з перл тных колоний гран ца служит 
источн ком дислокаций, компенс рующих неоднородность внутрен х 
напряжен й. 
Представленный на рис.4.21 а фрагмент микроструктуры стали 
после длительного отжига при 650°С, 30 ч, содержит уже 
скоагулированные карбиды, помеченные на схеме (рис.4.21 б) цифрами 
от I до VIII. Карбиды имеют эллипсоидную форму с размерами ~0,5х0,1 
мкм и приблизительно параллельную длинную ось эллипсоида для 
большинства карбидов. Возможно, что эти карбиды – оставшиеся 
нерастворенными фрагменты бывших цементитных пластин. Слева (см. 
рис.4.21) видна граница перлитной колонии (ГК). Между ферритом и 
скоагулированными карбидами сохранилась ориентационная связь – о.с. 
П-П с плоскостью габитуса ( 2 1 5)α(001)ц.
а б 
Рис.4.20. Светлопольное изображение структуры перлита после 
изотермического распада при 700°С и дополнительного отжига при 
700°С, 30 ч (а) и схема распределения дислокаций в сетке (б).
                                            а)                                                     б)
Рис. 4.20. Светлопольное изображение структуры перлита после изотерми-
ческого распада при 700°С и дополнительного отжига при 700°С, 30 ч (а) и 
схема распределения дислокаций в сетке (б). 
Между карбидами I и II, II и III расположены дислокационные суб-
границы, формирующие вместе с ГК фрагмент, который в дальнейшем 
может служить зародышем рекристаллизации. Размер фрагмента состав-
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ляет около 0,25 мкм. Анализ серии темнопольных изображений, полу-
ченных в различных рефлексах феррита дал возможность определить 
вектора Бюргерса дислокаций b1...b7. Для дислокаций 1, образующих 
малоугловую дислокационную границу, условие g·b=0 выполняется для 
g=211α, при этом дислокации 1 видны в рефлексе g=200α, следовательно, 
вектор Бюргерса этих дислокаций равен b1=1/2[111]. Для дислокаций 2, 
расположенных вблизи границы перлитной колонии, условие погасания 
контраста выполняется в рефлексах g=110α и g=011α, это дает возмож-
ность определить вектор Бюргерса дислокаций 2 как b2=1/2[111]. Ступен-
чатый характер одной из дислокаций типа 2 позволяет сделать предпо-
ложение о прохождении реакции между дислокациями 1 и 2 с образо-
ванием устойчивой дислокации с b=[001]: b1+b2=1/2[111]+1/2[111]=[001]. 
Эта реакция является энергетически выгодной, образование фрагментов 
дислокаций с вектором Бюргерса b=[001] стабилизирует дислокацион-
ную границу. Также был определен вектор Бюргерса дислокаций типа 
3, равный b3=1/2[111]. Дислокации типа 3 принадлежат ГК, погасание 
контраста от этих дислокаций наблюдали в рефлексах g=112α и g=011α. 
Дислокации 4 приблизительно одинаково ориентированы и соеди-
няют карбиды II, III, IV и V. Вектор Бюргерса дислокаций 4 b4=[011] 
был определен из условия их погасания в рефлексах g=200α и g=011α. 
Короткие отрезки дислокаций 6 между карбидами I и VI имеют век-
тор Бюргерса b6=[011], что подтверждается их погасанием в рефлексах 
g=011α, g=211α и g=200α. Протяженные дислокации 7 погасают в реф-
лексах g=121α и g=101α, из этого следует, что их вектор Бюргерса b7=[1
01]. Между карбидами V и VI, VI и VII, VII и VIII присутствуют также 
дислокации 5 c вектором Бюргерса b5=1/2[111], погасание в рефлексах 
g=110α, g=211α и g=101α. 
На рис.4.22 показана структура перлита, полученная при 600°С, 
после дополнительного отжига при 650°С, 30 ч. В ферритной матри-
це присутствуют одиночные дислокации, скоагулированные карбиды и 
две дислокационные субграницы, обеспечивающие некоторую разори-
ентировку ферритной матрицы. Такие же дислокационные субграницы 
присутствуют на рис. 4.18 между карбидами I и II, II и III. Область, 
ограниченная такими ориентированными субграницами, по-видимому, 
может служить зародышем последующей рекристаллизации феррит-
ной матрицы. 
После завершения перлитного превращения бывшее зерно аусте-
нита состоит из нескольких перлитных колоний, каждая из которых 
характеризуется своим направлением цементитных пластин. Это обе-
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спечивает компенсацию упругих напряжений в объеме зерна, которые 
возникают на концах цементитных пластин из-за различия удельных 
объемов феррита и цементита [31]. В процессе дополнительного от-
жига происходит неравномерное растворение цементита в объеме зер-
на: в некоторых колониях остаются карбиды пластинчатой формы, в 
других происходит частичная фрагментация и разделение на блоки; и, 
наконец, наблюдаются скоагулированные карбиды. Неравномерность 
растворения цементитных пластин в различных колониях приводит к 
тому, что внутренние напряжения оказываются не скомпенсированы в 
объеме зерна, а их источники локализованы вблизи границ перлитных 
колоний. В поле упругих напряжений на границах перлитных коло-
ний структурные дефекты границы (ступени, стыки и т.д.) становятся 
источниками дислокаций. 
                              а)                                                                  б)
Рис.4.21. Коагуляция карбидов после дополнительного отжига при 650°С, 
30 ч: а – темнопольное изображение в рефлексе g=101α; б – схема распреде-
ления дислокаций. 
Другой источник внутренних напряжений также связан с несоот-
ветствием удельных объемов феррита и цементита. В процессе фраг-
ментации и последующего растворения отдельных частей цементитных 
пластин изменяется распределение внутренних напряжений в объеме 
отдельной перлитной колонии. При частичном растворении цементи-
та торцы пластин становятся источником дополнительных внутренних 
напряжений, создаваемых скоплением межфазных дислокаций вблизи 
краев пластин на габитусной плоскости и на торцах этих пластин. При 
электронно-микроскопическом исследовании вблизи торцов блоков 
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бывшей пластины цементита часто наблюдается дифракционный кон-
траст, обусловленный этими напряжениями. 
Рис.4.22. Светлопольное изображение структуры перлита после распада при 
600 °С и дополнительного отжига при 650°С, 30 ч, х 60000. 
Показано, что с некоторых участков, периодически расположенных 
вдоль плоскости межфазной границы, идет ускоренный отток углерода 
и формируется серия периодических «канавок». Период расположения 
таких канавок коррелирует с периодом расположения дефектных пло-
скостей в пластинах цементита, которые образуются в процессе пер-
литного превращения [39]. Таким образом, выход углерода из цемен-
титной пластины начинается в местах пересечения плоскостей дефекта 
с плоскостью габитуса. 
Экспериментально подтверждена модель образования дислокаци-
онных петель на месте части растворившейся цементитной пластины. 
Наблюдалось образование дислокационных сеток, конфигурация кото-
рых повторяет форму цементитной пластины. Оказалось, что на тор-
цах пластины внутренние напряжения дополнительно компенсируются 
при образовании дислокационных сеток между торцами двух соседних 
цементитных фрагментов. Таким образом, модель «быстрого» раство-
рения цементитных пластин, сопровождающаяся образованием дис-
локационных сеток, предложенная в работах [30, 31], получила свое 
экспериментальное подтверждение. Метастабильное состояние цемен-
титной пластины после быстрого выноса из нее части атомов углерода, 
экспериментально подтверждается часто наблюдающимся изменением 
дифракционного контраста у краев цементитной пластины. 
1914.4. Изменение структуры ферритной составляющей перлита
В процессе растворения цементитных пластин изменяется также 
структура межфазной границы феррит/цементит. Ступеньки на меж-
фазной поверхности с одной стороны создают локальные упругие на-
пряжения [37, 38], с другой - являются источником, генерирующим 
дислокации в ферритную матрицу. Таким образом, в процессе отжига 
перлита возникают условия для образования и движения дислокаций в 
феррите. Отметим, что дислокации в цементите при этих условиях не 
образуются. 
Изучение дислокационной структуры более 20 перлитных коло-
ний показало, что большая часть дислокаций имеет вектора Бюргер-
са b=1/2<111>, наблюдаются также дислокации с векторами Бюргерса 
b=<100> и b=<110>. Дислокации с вектором Бюргерса b=1/2<111> яв-
ляются типичными для ОЦК-кристаллов. Дислокации с вектором Бюр-
герса b=<100> также часто наблюдаются в ОЦК-кристаллах в процессе 
их деформации при повышенных температурах. Наблюдение дислока-
ций с вектором Бюргерса b=<110> не типично для ОЦК-кристаллов и 
их появление связано, по-видимому, со структурой ступенек на меж-
фазных границах феррит/цементит. В обычных условиях при дефор-
мации ОЦК-кристаллов дислокация с вектором Бюргерса b=<110> яв-
ляется неустойчивой и распадается с образованием двух дислокаций с 
векторами Бюргерса b=1/2<111>. В данной работе наблюдение <110> 
дислокаций обусловлено их закреплением из-за выделения мелкодис-
персных карбидных частиц. 
Экспериментальное исследование пространственного распределе-
ния дислокаций показало, что только небольшая их доля хаотически 
распределена в объеме ферритной матрицы. Большая часть дислока-
ций пространственно перераспределяется в полях напряжений, созда-
ваемых фрагментами цементитных пластин, образуя группы дислока-
ций. Мы наблюдали все стадии формирования таких пространственно 
неоднородных дислокационных структур: от начальной стадии обра-
зования небольших дислокационных сплетений с взаимно коррели-
рованным расположением дислокаций, до формирования субграниц 
с упорядоченным расположением дислокаций в стенках или сетках, 
устойчивость которых обеспечивается, в том числе, образованием си-
дячих дислокаций в результате энергетически выгодных дислокацион-
ных реакций. Среднее расстояние между субграницами коррелирует с 
расстоянием между отдельными скоагулированными карбидами. 
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В работе экспериментально наблюдались также протяженные 
объемные сетки дислокаций, образующиеся при взаимодействии двух 
или нескольких систем дислокаций, испущенных границей перлит-
ной колонии. Поскольку межфазная граница является препятствием 
для распространения дислокаций, эти сетки занимают область между 
границей перлитной колонии и сохранившимся фрагментом пластины 
цементита. 
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В основу классического металловедения заложены представления 
о том, что цементит является наиболее стабильным карбидом железа, 
его химический состав соответствует формуле Fе3С. В сплавах железо – 
углерод он может играть роль самостоятельного компонента, образуя 
метастабильную диаграмму равновесия Fе–Fе3С, которая при высо-
ких давлениях становится стабильной [1]. В качестве второй фазы он 
содержится во всех углеродистых, многих легированных сталях и в 
белых чугунах. В высокоуглеродистых сталях доля цементита может 
составлять 10–20%, а в белых чугунах – более 50%. Максимальная рас-
творимость цементита в феррите составляет всего 0,3%, в то время как 
растворимость цементита в аустените достигает 31%, поэтому в сталях 
при нагреве можно получить однофазное γ-cостояние.
Возможны два варианта образования цементита в стали. Первому 
из них, выделению карбидов из пересыщенного углеродом α-твердого 
раствора при отпуске закаленной стали, посвящено огромное количе-
ство исследований, поскольку этот процесс лежит в основе одной из 
важнейших операций термической обработки стали. Результаты обоб-
щены во многих монографиях [2, 3, 4]. Формирование цементита при 
отпуске закаленной стали является сложным многоступенчатым про-
цессом, включающим в себя последовательно образование углеродсо-
держащих кластеров в α-твердом растворе, гексагонального ε-карбида, 
возможно других карбидов, в частности, моноклинного χ-карбида, де-
фектного «раннего» цементита и, наконец, орторомбического θ-карби-
да, цементита –Fе3С [2].
Возможен иной вариант образования цементита в сталях, когда 
он выделяется при охлаждении из аустенитного состояния в процессе 
эвтектоидного γ→α+ Fе3С превращения. В этом случае цементит 
входит в состав карбидной составляющей перлита. Во всех работах 
предполагается, что при этом сразу же возникает стабильный карбид 
железа ‒ цементит [2].
194 Глава 5. Исследование локальной атомной структуры цементита
Однако, как показывают исследования последних лет, кристал-
лическая структура цементита зависит от условий его получения, то 
есть при неравновесных условиях возможно образование цементита, 
возможно, не соответствующего стехиометрической формуле Fе3С и 
отличающегося повышенной дефектностью. Так, в работах [5, 6, 7] 
было показано, что отжиг в α-состоянии «свежего» перлита, получен-
ного в результате изотермической обработки при минимальной темпе-
ратуре, обеспечивающей протекание перлитного превращения, и при 
минимальной выдержке, достаточной, однако, для полного превраще-
ния аустенита в перлит, приводил к уменьшению прочности и намаг-
ниченности стали с 0,8% С без каких-либо заметных изменений ее ми-
кроструктуры. Высокую прочность «свежего» перлита объясняли [7] 
повышенным содержанием углерода в ферритной составляющей пер-
лита, выход которого из феррита при последующем отжиге приводил к 
понижению прочности и образованию некоторого количества цементи-
та, что уменьшало намагниченность стали. Но простое сопоставление 
наблюдаемых изменений прочности и намагниченности стали показы-
вает, что согласие между этими величинами может быть достигнуто 
лишь в том случае, если предположить, что при отжиге изменяется 
содержание углерода не только в феррите, но и в карбидной фазе, а, 
возможно, и структура цементита.
Эту гипотезу можно экспериментально проверить различными ме-
тодами, например, определить содержание углерода в феррите, либо 
получить данные о структурном состоянии цементита в перлите непо-
средственно после окончания эвтектоидного превращения («свежий» 
цементит) и после отжига в α-состоянии.
В связи с этим была поставлена цель методом ядерного гамма-ре-
зонанса получить сведения об изменении ближайшего окружения ато-
мов железа в карбиде, то есть о перераспределении углерода, происхо-
дящем при отжиге «свежего» перлита. Поскольку предполагалось, что 
особенности строения цементита связаны с низкой температурой его 
образования, нами были выбраны такие стали и режимы обработки, 
которые обеспечивали получение перлита при минимально возможных 
температурах превращения и минимальных временах изотермической 
выдержки.
1955.1. Иследование структуры цементита методом ЯГР
5.1 ИССЛЕДОВАНИЕ СТРУКТУРЫ ЦЕМЕНТИТА В 
УГЛЕРОДИСТОЙ СТАЛИ МЕТОДОМ ЯГР СПЕКТРОСКОПИИ
Исследование проводили на сталях У8 и У15, содержащих 0,89 и 
1,53% С соответственно, в которых цементит составляет значительную 
долю объема. Перлитную структуру в сталях У8 и У15 получали в про-
цессе изотермической выдержки γ-фазы при различных температурах. 
Время выдержки выбирали минимальным, но обеспечивающим пол-
ное превращение аустенита в перлит. Оно составляло 60 с при 500° С 
и 600 с  при 650° С. В стали У15, как показано в [8], можно получить 
структуру низкотемпературного перлита при температурах 300‒350° С. 
Изотермическая выдержка, обеспечивающая получение перлитной 
структуры в стали У15 при 330° С, достигала 2,5 ч (9 Кс).
Часть образцов после завершения превращения при 330 или 500° 
С дополнительно отжигали в α-состоянии при 650 или 700° С, продол-
жительность выдержки составляла 1-3 ч. Эти состояния можно рассма-
тривать как стандартные, эталонные, поскольку в большинстве работ 
структуру цементита изучали после отпуска при 600‒650° С и 1-2-ча-
совой выдержки или при очень медленном охлаждении стали из аусте-
нитного состояния.
Изменения в карбидной фазе после различных режимов термо-
обработки оценивали с помощью метода ЯГР спектроскопии. Образцы 
для исследования толщиной 2 мм термообрабатывали по различным 
режимам, а затем из них изготавливали фольги диаметром 8 мм и тол-
щиной 25–30 мкм путем механической и электролитической полиров-
ки. Исследование ЯГР спектров проводили на спектрометре ЯГРС-4М 
в режиме постоянных скоростей при комнатной температуре. Источни-
ком γ-квантов служил 57Со в матрице хрома. Математическую обработ-
ку спектров проводили с помощью пакета программ «Гамма», описан-
ного в [9]. Исследование структуры стали после различных режимов 
термообработки проводили методом просвечивающей электронной 
микроскопии на электронном микроскопе JЕМ–200CХ, так как из-за 
большой дисперсности продуктов превращения металлографические 
методы не позволяли получить нужного разрешения структуры.
В стали У8 после изотермического превращения аустенита как при 
500, так и при 650° С формировалась типичная эвтектоидная перлитная 
структура без избыточных фаз. В стали У15 при температурах превра-
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щения 500 и 650°С наряду с перлитом образовывалось значительное 
количество заэвтектоидных карбидов. После превращения при 330° С 
в стали У15 наблюдали квазиэвтектоидную, типично перлитную струк-
туру без избыточных карбидов (рис. 5.1). Межпластинчатое расстояние 
λ в этой структуре было существенно меньшим, чем после превраще-
ния при 500° С, но с большой степенью точности совпадало с меж-
пластинчатым расстоянием для перлита при экстраполяции известной 
зависимости λ от ΔТ [8, 10]. После отжига в α-состоянии при 650° С, 
1 ч наблюдалось начало коалесценции карбидов, длинные пластины 
цементита разбивались на отдельные более короткие квазисфериче-
ские частицы (рис. 5.2). Каких-либо неожиданных изменений структу-
ры не наблюдалось.
При анализе ЯГР спектров нужно учитывать, что цементит, так же 
как и феррит, при комнатной температуре является ферромагнитной 
фазой, поэтому его спектр (так же как спектр феррита) представляет 
собой секстет линий. Экспериментально наблюдаемый ЯГР спектр 
в стали с перлитной структурой можно было в общем случае анали-
тически разложить на пять секстетов (рис. 5.3). По величине поля на 
ядре (Hэф) три из них можно отнести к ферритной и два ‒ к карбидной 
составляющей перлита. Характеристики спектров для стали У15 при-
ведены в табл. 5.1, парциальные интенсивности секстетов карбидной 
фазы даны на рис.5.4. 
Для обеих сталей наибольшую интенсивность имеют спектры, от-
носящиеся к ферритной составляющей перлита. Спектр А относится 
к атомам железа в феррите, имеющим своими ближайшими соседями 
только атомы железа. Значения Hэф для этого спектра для всех обра-
боток практически одинаково и хорошо согласуется с Hэф для чисто-
го железа [11, 12]. Близкий по характеристикам поля на ядре спектр 
Б возникал, по-видимому, из-за деформации феррита. Интенсивность 
его уменьшалась при электрополировке образцов, при которой удалял-
ся слой, наклепанный при механическом утонении. Суммарная интен-
сивность этих двух спектров при различных термообработках пропор-
циональна доле атомов железа в феррите, имеющих своими соседями 
только атомы железа.
Спектр В, по нашему мнению, соответствует атомам железа, на-
ходящимся в феррите, но имеющим, по-видимому, иное окружение. 
Логично предположить, что в этом окружении присутствуют и атомы 
углерода, находящиеся либо в составе твердого раствора, либо в со-
ставе цементита. Однако в данной работе мы не рассматриваем осо-
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бенности ЯГР спектров феррита, отметим только, что суммарная ин-
тенсивность всех трех секстетов для стали У15, независимо от режи-
мов термообработки, составляет 77,2 ± 0,6% интенсивности всего ЯГР 
спектра, а для стали У8 суммарная интенсивность спектров ферритной 
составляющей равна 84,0 ± 1,0%. Эти величины точно соответствуют 
доле феррита сталей У15 и У8.
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разбивались на отдельные более короткие квазисферические частицы 
(рис. 5.2). Каких-либо неожиданных изменений структуры не 
наблюдалось.
При анализе ЯГР спектров нужно учитывать, что цементит, так же 
как и феррит, при комнатной температуре является ферромагнитной 
фазой, поэтому его спектр (так же как спектр феррита) представляет 
собой секстет линий. Экспериментально наблюдаемый ЯГР спектр в 
стали с перлитной структурой можно было в общем случае 
аналитически разложить на пять секстетов (рис. 5.3). По величине поля 
на ядре (Hэф) три из них можно отнести к ферритной и два — к 
карбидной составляющей перлита. Характеристики спектров для стали 
У15 приведены в табл. 5.1, парциальные интенсивности секстетов 
карбидной фазы даны на рис.5.4. 
Для обеих сталей наибольшую интенсивность имеют спектры, 
относящиеся к ферритной составляющей перлита. Спектр А относится к 
атомам железа в феррите, имеющим своими ближайшими соседями 
только атомы железа. Значения Hэф для этого спектра для всех 
обработок практически одинаково и хорошо согласуется с Hэф для 
чистого железа [11, 12]. Близкий по хара теристика  поля на ядре 
спектр Б возникал, п -видимому, из-за деформации феррита. 
Интенсивн сть ег  уменьшалась при электрополир вке образцов, при 
которой удалялся слой, наклепанный при механическом утонении. 
Суммарная интенсивность этих двух спектров при различных 
термообработках пропорциональна доле атомов железа в феррите, 
имеющих своими соседями только атомы железа.
Рис. 5.1.  Квазиэвтектоидная перлитная структура стали У15, 
полученная при изотермическом распаде при 330°С.
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Рис. 5.1.  Квазиэвтектоидная перлитная структура стали У15, 
полученная при изотермическом распаде при 330°C
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Рис. 5.2.   Коалесценция карбидов в стали У15: 
а – светлопольное, б – темнопольное изображения в рефлексе 
цементита
Спектр В, по нашему мнению, соответствует атомам железа, 
находящимся в феррите, но имеющим, по-видимому, иное окружение. 
Логично предположить, что в этом окружении присутствуют и атомы 
углерода, находящиеся либо в составе твердого раствора, либо в составе 
цементита. Однако в данной работе мы не рассматриваем особенности 
ЯГР спектров феррита, отметим только, что суммарная интенсивность 
всех трех секстетов для стали У15, независимо от режимов 
термообработки, составляет 77,2 ± 0,6% интенсивности всего ЯГР 
спектра, а для стали У8 суммарная интенсивность спектров ферритной 
составляющей равна 84,0 ± 1,0%. Эти величины точно соответствуют 
доле феррита сталей У15 и У8.
В стали У15 после завершения перлитного превращения при 330 
или 500°С ЯГР спектр «свежего» цементита содержит лишь один 
секстет линий, который можно характеризовать величиной поля на ядре 
199 кЭ. Это означает, что все атомы железа в цементите имеют 
идентичное окружение. Цементит, полученный в процессе перлитного 
превращения при 650° С или в результате отжига в α-состоянии 
«свежего» цементита при 650 или 700° С, характеризуется двумя 
секстетами линий с иными значениями Нэф(см. табл. 5.1). Это 
свидетельствует о том, что атомы железа в цементите после отжига 
имеют различное ближайшее окружение. Строго говоря, это означает, 
что изменилась атомно-кристаллическая структура цементита.
Прежде чем начать рассматривать эволюцию ЯГР спектров 
цементита в зависимости от режимов термической обработки, сделаем 
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Рис. 5.2.   Коалесценция карбидов в стали У15: 
а – светлопольное, б – темнопольное изображения в рефлексе цементита
В стали У15 после завершения перлитного превращения при 330 
или 500°С ЯГР спектр «свежего» цементита содержит лишь один сек-
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стет линий, который можно характеризовать величиной поля на ядре 
199 кЭ. Это означает, что все атомы железа в цементите имеют иден-
тичное окружение. Цементит, полученный в процессе перлитного пре-
вращения при 650° С или в результате отжига в α-состоянии «свеже-
го» цементита при 650 или 700° С, характеризуется двумя секстетами 
линий с иными значениями Нэф (см. табл. 5.1). Это свидетельствует о 
том, что атомы железа в цементите после отжига имеют различное бли-
жайшее окружение. Строго говоря, это означает, что изменилась атом-
но-кристаллическая структура цементита.
Прежде чем начать рассматривать эволюцию ЯГР спектров цементита 
в зависимости от режимов термической обработки, сделаем ряд замечаний. 
Известно, что в сталях с перлитной структурой цементит образуется при 
охлаждении в процессе эвтектоидного превращения и, по современным 
представлениям, при дальнейшем нагреве его кристаллическая структура 
не изменяется, несмотря на происходящую сфероидизацию и коалесцен-
циюцементитных пластин. Если предположить, что «свежий» цементит, 
только что образовавшийся в стали при перлитном превращении, нахо-
дится в нестабильном состоянии, то отжиг при высокой температуре, при 
которой возможно перераспределение атомов углерода и железа, должен 
привести к стабилизации его структуры и изменению характеристик ЯГР 
спектра. В большинстве предшествующих исследований температура от-
жига составляла 600-650°С. Обнаруженное в [13] различие в характеристи-
ках ЯГР спектров требует учесть при анализе результатов влияние темпе-
ратуры и времени отжига. Примем для описания степени отжига величину 
L = Т х (20 + lgτ), аналогичную фактору Ларсена–Миллера в теплотехнике, 
где Т – абсолютная температура в К, а τ– время отжига в часах. 
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ряд замечаний. Известно, что в сталях с перлитной структурой цементит 
образуется при охлажд ни  в процессе эвтектоидного превраще я и, 
по современным представлениям, п и даль ейшем нагреве его 
кристаллическая структура не изменяется, несмотря на происходящую 
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предположить, ч о "свежий" цементит, только что образов вшийся в 
стали при перлитном превращении, находится в нестабильном состоянии, 
то отжиг при высокой температуре, при которой возможно 
перераспределение атомов углерода и железа, должен привести к 
стабилизации его структуры и изменению характеристик ЯГР спектра. В 
большинстве предшествующих исследований температура отжига 
составляла 600-650°С. Обнаруженное в [13] различие в характеристиках 
ЯГР спектров требует учесть при анализе результатов влияние 
температуры и времени отжига. Примем для описания степени отжига 
величину L = Т × (20 + lgτ), аналогичную фактору Ларсена–Миллера в 
теплотехнике, где Т –абсолютная температура в К, а τ– время отжига в 
часах.
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Рис. 5.3.  ЯГР спектр стали У15 (обр. № 6):
а – общий вид спектра, б – увеличенный фрагмент спектра
(а) (б)Рис. 5.3.  ЯГР спектр стали У15 (обр. № 6):
а – общий вид спектра, б – увеличенный фрагмент спектра
1995.1. Иследование структуры цементита методом ЯГР
Таблица 5.1 
Характеристики ЯГР спектров стали У15 с перлитной структурой *
Характе-
ристики 
сплавов
Спектры
А Б В Г Д
Обр. № 1 1050° С, 330° С, 9000 с
Нэф, кЭ 332,0 331,5 305,2 199,6 ‒
Δ, мм/с 0,158 0,086 0,14 0,326 ‒ 
δ, мм/с -0,001 0,001 0,0 0,01 ‒
G, мм/с 0,3 0,34 0,46 0,46 ‒
S, % 45,4 16,6 15,2 21,4 1,43
Обр. № 2 1050° С, 500° С, 60 с
Нэф, кЭ 332,0 325,6 306 199,2 ‒
Δ, мм/с 0,146 0,084 0,168 0,345 ‒
δ, мм/с -0,002 0,03 -0,018 0,028 ‒
G, мм/с 0,31 0,32 0,34 0,34 0,65
S, % 61,0 7,0 10,5 21,0 1,0
Обр. № 3 1050° С, 650° С, 600 с
Нэф,кЭ 334,0 325,0 303 194 157
Δ, мм/с 0,147 0,137 0,189 0,36 0,35
δ, мм/с -0,009 0,013 -0,022 0,037 0,055
G, мм/с 0,31 0,32 0,34 0,34 0,65
S, % 42,2 29,7 4,9 12,1 11,1
Обр. № 4 1050° С, 330° С, 9000 с + 650° С, 3,6 кс
Нэф,кЭ 332,0 326,0 305,7 189,7 153,5
Δ, мм/с 0,146 0,14 0,157 0,367 0,339
δ, мм/с -0,005 0,007 0,006 0,043 0,029
G, мм/с 0,31 0,32 0,34 0,34 0,65
S, % 55,5 15,8 6,1 11,0 11,5
Обр. № 5 1050° С, 500° С, 60 с + 650° С, 3,6 кс
Нэф,кЭ 332,6 325,7 305,5 192,1 155,5
Δ, мм/с 0,149 0,13 0,15 0,38 0,39
δ, мм/с -0,005 0,009 0,02 0,055 0,07
G, мм/с 0,28 0,255 0.326 0,37 0,71
S, % 49,8 19,2 7,0 11,9 12,1
Обр. № 6 1050° С, 550° С, 60 с + 700° С, 3,6 кс
Нэф, кЭ 331,0 322,0 305,7 185,0 138,7
Δ, мм/с 0,144 0,13 0,159 0,37 0,338
δ, мм/с -0,002 0,013 0,026 0,052 0,032
G, мм/с 0,25 0,3 0,29 0,38 0,75
S, % 62,4 6,9 5,8 10,8 14,1
Нэф – сверхтонкое поле, кЭ; Δ ‒ изомерный сдвиг, относительно α – железа, мм/с; 
δ ‒ квадрупольное взаимодействие, мм/с; G ‒ ширина линии, мм/с; S ‒ парциальная 
интенсивность, %.
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δ, мм/с -0,005 0,009 0,02 0,055 0,07
G, мм/с 0,28 0,255 0.326 0,37 0,71
S, % 49,8 19,2 7,0 11,9 12,1
Обр. № 6 1050° С, 550° С, 60 с + 700° С, 3,6 кс
Нэф, кЭ 331,0 322,0 305,7 185,0 138,7
∆, мм/с 0,144 0,13 0,159 0,37 0,338
δ, мм/с -0,002 0,013 0,026 0,052 0,032
G, мм/с 0,25 0,3 0,29 0,38 0,75
S, % 62,4 6,9 5,8 10,8 14,1
* Нэф – сверхтонкое поле, кЭ; ∆- изомерный сдвиг, относительно α–железа, мм/с; δ- квадрупольное 
взаимодействие, мм/с; G - ширина линии, мм/с; S - парциальная интенсивность, %.
Рис. 5.4.  Парциальные интенсивности различных секстетов карбидной 
фазы (цифры соответствуют номерам образцов в табл. 1): 
а – сталь У15, б - сталь У8
Полученные экспериментальные ЯГР спектры образцов для обеих 
сталей после различных термообработок удалось в общем случае описать 
пятью секстетами линий, три из которых относились к ферриту (А, Б  и  
Рис. 5.4.  Парциальные интенсивности различных секстетов карбидной фазы 
(цифры соответствуют номерам образцов в табл. 5.1): 
а – сталь У15, б ‒ сталь У8
Полученные экспериментальные ЯГР спектры образцов для обеих 
сталей после различных термообработок удалось в общем случае опи-
сать пятью секстетами линий, три из которых относились к ферриту 
(А, Б и В) и два к цементиту (Г и Д) (см. [13]). Для некоторых режимов 
термообработки спектр цементита описывался одним секстетом, что не 
противоречит существующим представлениям о структуре цементита. 
Результаты анализа спектров приведены в табл. 5.3. В них величины 
Нэф и Нэф относятся к значениям эффективного поля на ядре для сек-
стетов Г и Д (в теслах – Тл), величины Iг и Iд ‒ значения парциальных 
интенсивностей секстетов Г и Д (в процентах к интенсивности всего 
спектра), а величина Iд/Iг - отношение интенсивностей секстетов Д и Г. 
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В таблице 5.3 приведена также парциальная интенсивность секстета В 
Iв, относящаяся к характеристикам спектра феррита, но относящаяся, 
по нашим предположениям [13, 14], к атомам железа в феррите, кото-
рые находятся на границе феррита с цементитом.
Таблица 5.2 
Характеристики ЯГР спектров стали У8 с перлитной структурой *
Характеристи-
ки сплавов
Спектры
А Б В Г Д
Обр. № 11 1050° С, 500° С, 60 с
Нэф, кЭ 334,1 327,3 306,9 197,4 168,2
Δ, мм/с 0,15 0,135 0,17 0,346 0,314
δ, мм/с -0,004 0,013 0,001 0,03 0,009
G, мм/с 0,226 0,266 0,39 0,31 0,49
S, % 43,0 28,2 14,1 11,2 3,5
Обр. № 12 1050° С, 650° С, 600 с
Нэф,кЭ 332,3 326,5 305,5 188,8 150,5
Δ, мм/с 0,146 0,14 0,157 0,374 0,41
δ, мм/с -0,004 0,004 0,016 0,054 0,076
G, мм/с 0,27 0,251 0,336 0,35 0,68
S, % 52,3 24,0 8,4 8,0 7,2
Обр. № 13 1050° С, 500° С, 60 с + 650° С, 3,6 кс
Нэф,кЭ 331,9 325,1 303,97 193,0 160,4
Δ, мм/с 0,145 0,137 0,179 0,34 0,54
δ, мм/с -0,003 0,009 -0,006 0,015 0,024
G, мм/с 0,28 0,264 0,306 0,37 0,66
S, % 58,0 16,9 7,7 8,2 9,1
* Обозначения те же, что и в табл. 5.1.
В табл. 5.3 приведены некоторые характеристики ЯГР спектров 
для цементита в стали У15 после различных режимов термообработ-
ки, как непосредственно после изотермического превращения (режи-
мы 1-3), так и после дополнительного отжига (реж. 5-9). Отметим, 
что величины сверхтонкого поля для трех секстетов феррита А, Б и 
В составляли 33,2; 32,4 и 30,5 ± 0,2 Тл соответственно, независимо 
от режимов термообработки, поэтому в таблице они не указаны. Ве-
личина сверхтонкого поля основного секстета ферритной составляю-
щей перлита - 33,2 Тл, хорошо согласуется с литературными данными 
для феррита [11]. 
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Таблица 5.3  
Характеристики ЯГР спектров стали У15 после различных 
режимов обработки*
№
Режимы термо-
обработки
L, 103 Hг Нд Iг Iд Iг/Iд Iв
1.  П-330
12,3 20,0 - 21,4 1,4 0,06
15,2
2. П-500 14,6 19,9 - 20,7 0,8 0,04 10,5
3. П-650 17,6 19,7 16,2 11,5 11,0 0,96 6,6
4. О-600
17,5 19,4 15,7 12,3 12,3 1,00
6,5
5. П-500 + 650, 5 мин 17,4 19,6 17,1 14,7 9,8 0,67 9,8
6. П-500 + 650, 1 ч 18,5 19,2 15,6 11,9 12,1 1,01 7,0
7. П-700 + 700, 1 ч 19,5 18,5 13,9 10,8 14,1 1,31 5,8
8. П-500 + 700. 4ч
20,0 19,1 16,1 9,1 18,9 2,08
5,1
9. П-500 + 700, 20ч
20,7 18,0 11,8 18,0 7,2 0,4
5,5
10. Зак - 800 21,8 18,9 17,9 12,4 18,3 1,5 13,7
11. Чугун - 20,3 18,9 28,7 20,9 0,73 4,7
* Величина сверхтонкого Н поля указана в Тл
Анализ результатов, приведенных в табл. 5.3, показывает, что экс-
периментальный ЯГР спектр цементита, образовавшегося в стали У15 
при 330 и 500°С, описывается одним секстетом линий - Г. Величина 
сверхтонкого поля для него близка к 20,0 Тл,  что согласуется с ли-
тературными данными [15-19]. Но уже спектр цементита в перлите, 
полученном при изотермическом распаде аустенита при 650°С, описы-
вается двумя секстетами линий Г и Д, эффективное поле для которых 
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существенно различается (19,7 и 16,2 Тл соответственно). При допол-
нительном отжиге стали, осуществляемом уже после завершения пер-
литного превращения, также происходит изменение спектра цементита, 
который в этом случае может быть представлен двумя секстетами линий, 
значительно различающихся величиной сверхтонкого поля (ср. реж. 2 и 
реж. 5–8, табл. 5.2). Интенсивность секстетов Г и Д изменяется в зави-
симости от степени отжига, причем с увеличением степени отжига от 
L= 14,6 до L= 20,0 относительная величина Iд/Iг монотонно возрастает 
от 0,06 до 2,08. Такое изменение интенсивности секстетов можно попы-
таться объяснить постепенным переходом от октаэдрического располо-
жения атомов углерода в цементите к призматическому [20].
Подобные результаты наблюдались и для стали У8 с тем отличи-
ем, что для нее спектр цементита после перлитного превращения при 
500°С с самого начала описывался двумя секстетами. Повышение тем-
пературы превращения или дополнительный отжиг приводили к изме-
нению вида спектра и увеличению интенсивности секстета Д. Отметим 
также, что с увеличением степени отжига для обеих сталей монотонно 
уменьшалась величина Iв.
При отжиге величина сверхтонкого поля для секстета Г изменя-
лась не очень сильно (за исключением длительных отжигов, реж. 8 и 
9), тогда как значения сверхтонкого поля для секстета Д изменялись 
в значительных пределах (см. табл. 5.1 и табл. 5.2). Отметим также, 
что для цементита, особенно для секстета Д, ширина линий спектра 
-G, мм/с, была значительно больше, чем для феррита, и росла по мере 
увеличения степени отжига (рис. 5.5). Особенно велика она была для 
образца, дополнительно отожженного при 700°С, 20 ч (реж. 9). Если 
при стандартной процедуре разложения спектра на секстеты для этой 
обработки ограничить ширину линии, то для описания спектра понадо-
бится привлечение большего числа секстетов.
Таким образом, с одной стороны, наблюдалась явная зависимость 
характеристик ЯГР спектров от степени отжига в таких условиях, когда, 
по рентгеновским данным [20], тип решетки цементита не изменялся, 
а по условиям отжига следовало ожидать стабилизации структуры це-
ментита. С другой стороны, попытки описать ЯГР спектры с помощью 
одного или двух секстетов, как это предпринимается в большинстве 
исследований структуры цементита, привели к неожиданным результа-
там: для описания экспериментального спектра цементита требовалось 
привлекать все большее число секстетов, характеристики которых из-
менялись в зависимости от вида термообработки. Все это потребовало 
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изменить метод обработки результатов и применить процедуру опре-
деления функции вероятности распределения сверхтонких магнитных 
полей для стали У15 после разных термообработок.
Полученные экспериментальные результаты позволили построить 
функции вероятности распределения сверхтонких полей Р(Н), которые 
дают данные, не искаженные использованием каких-либо модельных 
представлений. Для их построения из полного экспериментального 
ЯГР спектра стали для каждого режима термообработки вычитали 
спектр феррита. Результаты анализа оставшегося спектра цементита 
приведены на рис. 5.6. Видно, что полученные кривые Р(Н) существен-
но различаются. 
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которых изменялись в зависимости от вида термообработки. Все это 
потребовало изменить метод обработки результатов и применить 
процедуру определения функции вероятности распределения 
сверхтонких магнитных полей для стали У15 после разных 
термообработок.
Полученные экспериментальные результаты позволили остроить 
функции вероятности распред л ния сверхтонких полей Р(Н), которые 
дают данные, не искажен ые использованием каких-либо модельных 
представлений. Для их постр ения из полного эксперименталь ого ЯГР 
спектра стали для каж ого режима т рмообработки вычитали спектр 
феррита. Результаты анализа оставшегося спектра цементита 
приведены на рис. 5.Видно, что п лученные кривые Р(Н) существенно 
различаются. 
Рис. 5.5.  Зависимость ширины линии ЯГР спектра - G, мм/с в стали 
У15 для: 
1 – феррита, секстет А, 2, 3 – цементита в зависимости от степени 
отжига L, гдеL = Т × (20 + lg; τ) ; 2 – секстет Г и 3 – секстет Д
Для обработки П-500 (кривая 4) наблюдается распределение 
сверхтонких полей, близкое к одномодальному, тогда как для обработки 
П-500 + 700 функция Р(Н) значительно более сложная (ср. кривые 4 и 
кривые 5, 6). Исходя из этих данных, следует, что в процессе отжига 
произошло существенное изменение ближайшего окружения атомов 
железа, входящих в состав цементита, в то время как картина 
рентгеновской дифракции осталась неизменной [20].
Для анализа этих данных мы привлекли результаты исследования 
ЯГР спектров цементита, полученных на других материалах. Во-
первых, анализировали спектр стали У15 после нагрева до 800°С, 
Рис. 5.5.  Зависимость ширины линии ЯГР спектра - G, мм/с в стали У15 для: 
1 – феррита, секстет А, 2, 3 – цементита в зависимости от степени
отжига L, где L = Т × (20 + lg; τ); 2 ‒ секстет Г и 3 ‒ секстет Д
Для обработки П-500 (кривая 4) наблюдается распределение 
сверхтонких полей, близкое к одномодальному, тогда как для обработ-
ки П-500 + 700 функция Р(Н) значительно более сложная (ср. кривые 4 
и кривые 5, 6). Исходя из этих данных, следует, что в процессе отжига 
произошло существенное изменение ближайшего окружения атомов 
железа, входящих в состав цементита, в то время как картина рентге-
новской дифракции осталась неизменной [20].
Для анализа этих данных мы привлекли результаты исследования 
ЯГР спектров цементита, полученных на других материалах. Во-пер-
вых, анализировали спектр стали У15 после нагрева до 800°С, выдерж-
ка 2 ч и последующей закалки (Зак-800, реж. 10, табл. 5.3). В этом случае 
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в структуре стали У15 сохранялся заэвтектоидный цементит, который 
находился в равновесии с аустенитом при более высокой температуре 
(800°С), чем при отжиге стали в α-состоянии при 700°С (реж. 7-9). Для 
обработки по реж. 10 также характерно одномодальное распределение, 
но при несколько иной величине эффективного поля (рис. 6, кривая 3).
В дополнение к этому были также построены кривые вероятно-
сти распределения полей для синтетического карбида, полученного в 
результате механического сплавообразования, а также для цементита, 
выделившегося в белом чугуне при кристаллизации из расплава (см. 
рис. 5.6, кривые 1, 2). Анализ кривых вероятности Р(Н) показывает, что 
даже при одномодальном их распределении существует различие меж-
ду спектрами цементита, полученных после различных обработок. Так, 
для синтетического цементита и цементита в белом чугуне характерна 
сильная компонента кривой вероятности распределения в районе 20,0 
Тл. Эта же компонента является доминирующей в спектре цементита, 
полученного после обработки П-500, хотя в спектре явственно просма-
тривается вторая компонента при несколько меньшем значении поля 
(19,0 Тл), характерная для цементита в стали У15 после обработки Зак-
800, для которой она является единственной.
Появление большого числа различных состояний на кривой веро-
ятностей распределения сверхтонких полей при анализе ЯГР спектров 
трудно объяснить, если придерживаться традиционных представлений 
о кристаллической структуре цементита. Во-первых, в цементите не 
должно происходить изменений ближайшего окружения атомов железа 
при отжиге, а во-вторых, решетка цементита относится к пр. гр. Рпта, в 
которой имеется только два положения для атомов железа. Это в лучшем 
случае должно приводить к двум максимумам на кривой Р(Н). В [20] на 
основании данных рентгеноструктурного анализа, который был прове-
ден для всех исследованных вариантов термообработки, высказано пред-
положение, что орторомбическая решетка цементита не соответствует 
приписываемой ей пространственной группе Рпта (пр.гр. № 62), а имеет 
более низкую симметрию. Это предположение может объяснить суще-
ствование нескольких различных положений атомов железа в цементите. 
Альтернативой этому будет начинающееся расслоение в решетке цемен-
тита, своеобразное разупорядочение в углеродной подрешетке, которое в 
конечном итоге может закончиться появлением графита.
В этой связи интересно обратить внимание на то, что в некоторых 
ранее выполненных исследованиях наблюдались явные расхождения 
между дифракционной картиной от цементита и приписываемой ему 
атомно-кристаллической структурой. Оно выражалось прежде всего в 
появлении на электронных микродифракционных картинах отражений 
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от плоскостей типа {00l}, {h00} с нечетными значениями индексов, что 
запрещено условиями погасания для структуры Рпта, а также появле-
нии некоторых других «запрещенных» отражений [8, 21]. Появление 
«запрещенных» рефлексов, в принципе, можно объяснить наличием 
множественной дифракции, поэтому авторы тех публикаций не реша-
лись высказывать мнение о том, что несоответствие эксперименталь-
ных результатов правилам погасания рефлексов, соответствующим 
приписываемой цементиту атомно-кристаллической структуре, может 
быть объяснено какими-то изменениями структуры цементита.
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дифракционной картиной от цементита и приписываемой ему атомно-
кристаллической структурой. Оно выражалось прежде всего в появлении 
на электронных микродифракционных картинах отражений от плоскостей 
типа {00l}, {h00} с нечетными значениями индексов, что запрещено 
условиями погасания для структуры  Рпта, а также появлении некоторых 
других «запрещенных» отражений [8, 21]. Появление «запрещенных» 
рефлексов, в принципе, можно объяснить наличием множественной 
дифракции, поэтому авторы тех публикаций не решались высказывать 
мнение о о , что несоответствие эк периментальных результатов 
правилам погасания рефлексов, соответствующим прип сываемой 
цементиту ато но-кристаллической структуре, может быть объяснено 
какими-то изменен ями структуры цементита.
Рис. 5.6.  Функция распределения вероятности сверхтонких полей для 
цементита: 1 - синтетического карбида; 2 - в белом чугуне и 3-6 - в стали 
У15 после следующих обработок: 3 - закалка от 800°С; 4 - перлитное 
превращение при 500°С, 1 мин (П-500); 5 - П-500 + отжиг при 700°С, 240
мин; 6 - П-500 + отжиг при 700°С, 1200 мин
Рис. 5.6.  Функция распределения вероят ости сверхтонких пол й для цемен-
тита: 1 ‒ синтетического карбида; 2 ‒ в белом чугуне и 3-6 ‒ в стали У15 после 
следующих обработок: 3 - закалка от 800°С; 4 ‒ перлитное превращение при 
500°С, 1 мин (П-500); 5 ‒ П-500 + отжиг при 700°С,  240 мин; 6 ‒ П-500 + 
отжиг при 700°С, 1200 мин
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Приведенные нами экспериментальные данные однозначно свиде-
тельствуют о том, что окружение атомов железа в цементите может из-
меняться в процессе отжига. «Свежий» цементит, атомы железа кото-
рого имеют идентичное окружение, можно считать более «упорядочен-
ным», чем цементит после длительной выдержки при 650 или 700° С, 
после которой наблюдаются два состояния атомов железа в цементите. 
Из общих соображений ясно, что при появлении упорядоченного со-
стояния в системе дифракционная картина должна изменяться.
Oдной из лучших работ, относящихся к изучению структуры це-
ментита, несомненно, является работа [22], выполненная рентгено-
структурным методом на монокристалле цементита. В ней было по-
лучено 1000 рефлексов и проанализирована интенсивность более 760. 
Тем не менее при согласовании экспериментальных данных с припи-
сываемой цементиту атомно-кристаллической структурой Рпта[23], 
хорошего согласия удалось добиться лишь в том случае, когда прене-
брегли интенсивностью 220 слабых рефлексов (что, вероятно, было 
обоснованно, так как их интенсивность определяли другим способом, 
чем у сильных рефлексов), а также интенсивностью шести сильных 
рефлексов (что, по-видимому, могло сказаться на описании структу-
ры). Среди них оказались такие важные рефлексы, как 103, 006, 022 
и другие. Не исключено, что учет интенсивности этих рефлексов мог 
несколько изменить представления об атомно-кристаллической струк-
туре цементита. К сожалению, подобных обстоятельных работ на «све-
жем» цементите не проводилось.
Тем не менее, результаты работы [22] могут оказаться весьма полез-
ными и при трактовке наших результатов [24]. Так, в [22] при обсужде-
нии структуры цементита допускалось существование трех различных 
расположений атомов углерода, занимающих положения X или Y, в осто-
ве железных атомов, но не изменяющих ни стехиометрического состава, 
ни межплоскостных расстояний в карбидной фазе. Одно из возможных 
состояний цементита характеризовалось расположением атомов углеро-
да только в oдном положении, например, X. Это состояние оказывается 
более упорядоченным, хотя и менее вероятным, чем состояние, при кото-
ром обе эти позиции могут заполняться атомами углерода.
Говоря о совместном проявлении «упорядоченного» и «неупо-
рядоченного» состояний, мы подразумеваем, что они реализуются в 
одном кристалле Fе3С. Таким образом, может возникнуть некая сло-
истая структура карбидов, в которой слои цементита, содержащие ато-
мы углерода в позициях X и поэтому имеющие высокое значение Нэф 
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на ядрах железа (спектр Г), чередуются со слоями, в которых атомы 
углерода могут занимать обе позиции X иY. В таких слоях атомы же-
леза имеют большее число ближайших соседей ‒ атомов углерода и 
меньшее значение Нэф (спектр Д). Не исключено, что при реализации 
в цементите «упорядоченного» состояния на дифракционной картине 
появляются «лишние», «запрещенные» рефлексы. В работе [21] суще-
ствование слоистой структуры на ранних стадиях образования цемен-
тита при отпуске закаленной стали наблюдали методом высоко разре-
шающей электронной микроскопии, но ее трактовали как чередование 
χ- и θ-карбидов.
Результаты наших исследований показывают, что существенные 
изменения ЯГР спектров цементита при отжиге перлита углеродистой 
стали свидетельствуют, что в процессе термообработки изменяется 
ближайшее окружение атомов железа в цементите. Так как тип кри-
сталлической решетки цементита, судя по дифракционным данным, 
приведенным в [20], не изменяется, а рентгеновская дифракция про-
исходит на атомах железа, то изменение ближайшего окружения связа-
но с перестройкой углеродной подрешетки цементита. В этом смысле 
можно говорить об эволюции структуры цементита. Эволюция струк-
туры цементита, по-видимому, зависит от окружения цементита и про-
исходит по-разному в стали в ферритном и аустенитном состояниях, 
то есть в феррито-карбидной и аустенито-карбидной системах. Изме-
нение формы частиц при сфероидизации не оказывает влияния на ЯГР 
спектры цементита. Появление большого числа различных состояний 
на ЯГР спектрах цементита трудно объяснить, если придерживаться 
традиционных представлений о типе его кристаллической решетки 
(пр.гр. Рпта, № 62), но могут быть объяснены при условии понижения 
симметрии решетки цементита, как это показано нами в [20].
5.2 ВЛИЯНИЕ ТЕРМИЧЕСКОЙ ОбРАбОТКИ НА  ЛОКАЛЬНУю 
АТОМНУю СТРУКТУРУ ЦЕМЕНТИТА  Fе3С  В СТАЛИ
В разделе 5.1, посвященном ЯГР - исследованию цементита, было 
показано, что ЯГР-спектры цементита существенно изменяются при 
отжиге углеродистой стали, осуществляемом при температурах ниже 
АС1, т.е. в области равновесного  существования феррита и цементита 
на диаграмме Fе-Fе3С. Изменение характеристик ЯГР-спектров сви-
детельствует о перестройке ближайшего окружения атомов железа в 
решетке цементита, другими словами, об эволюции структуры цемен-
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тита, которая, вероятнее всего, связана с перераспределением атомов 
углерода. ЯГР-исследование карбидной составляющей перлита  (це-
ментита) после различных режимов термообработки показало, что в 
"свежем" цементите, образованном при наиболее низкой температуре 
перлитного превращения и наименьшей выдержке, достаточной, одна-
ко, для полного завершения эвтектоидной реакции, ближайшее окру-
жение атомов железа отличается от цементита, образующегося в стали 
при более высоких температурах. Он обладает большей степенью упо-
рядочения, что может быть причиной появления на электронограммах 
рефлексов, запрещенных структурным фактором для решетки типа 
Рпта. Запрещенные рефлексы на электронограммах цементита наблю-
дали многие авторы, но обычно их появление связывали с эффектами 
двойной дифракции. Изменение структуры цементита сопровождается 
изменением состояния ферритной составляющей перлита и механиче-
ских свойств стали [6, 7].
Полученные ранее результаты позволяют высказать предположение, 
что цементит, образующийся при относительно низких температурах 
перлитного превращения, отличается по своей структуре от цементита, 
сформировавшегося в результате дополнительного отжига при темпера-
турах ниже линии Ас1. Иными словами, в процессе длительного отжига 
стали происходит некая эволюция структуры цементита, и, по крайней 
мере, одна из разновидностей цементита имеет структуру, отличающую-
ся от структуры цементита Рпта, кристаллографические характеристи-
ки которого приводятся в литературе. Для того чтобы выяснить, верно ли 
это предположение, нами была поставлена задача исследования ближай-
шего окружения атомов углерода в решетке цементита.
Решить поставленную в работе задачу можно с помощью прямого 
метода исследования локальной атомной структуры, позволяющего не-
посредственно из эксперимента получать информацию о длинах связи 
и координационных числах. В данном случае наиболее подходящим 
является метод протяженных тонких структур спектров энергетиче-
ских потерь электронов (Ехtended Energy-Loss Fine Structure - ЕЕLFS) 
в режиме на просвет. Выбор данного метода исследования объясняется 
несколькими причинами. Во-первых, это большая степень локально-
сти, которая определяется использованием в качестве источника воз-
буждения пучка электронов, что позволяет ограничивать исследуемую 
область диаметром электронного пучка. Во-вторых, использование 
режима ЕЕLFS на просвет позволяет получать информацию о локаль-
ном объеме, ограниченном, с одной стороны, диаметром электронного 
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пучка, а с другой - толщиной фольги, стандартным образом приготов-
ленной для исследования в просвечивающем электронном микроско-
пе. Кроме того, сочетание в одном стандартном приборе возможностей 
электронной микроскопии, микродифракции и спектроскопии позволя-
ет выбирать желаемую локальную область исследования, в частности, 
крупный кристалл (частицу) цементита, имея при этом полную уверен-
ность в том, что это действительно цементит, благодаря возможностям 
электронной микродифракции.
Исследование проводили на образцах углеродистой стали У15, со-
держащей 1.53% углерода, в которой цементит составляет значитель-
ную долю объема (более 20 об. %). Сталь была выплавлена из чистых 
материалов в лабораторных условиях. Перлитную структуру получали 
после нагрева до 1050°С и последующей изотермической выдержки 
при 500°С в течение 1 мин (режим 1). Вторая группа образцов после 
такой же предварительной обработки подвергалась дополнительному 
отжигу при 700°С, выдержка 20 ч, воздух (режим 2).
Структуру карбидной фазы после различных режимов термообра-
ботки исследовали с помощью методов просвечивающей электронной 
микроскопии и ЕЕLFS -спектроскопии в режиме на просвет. Исследо-
вания проводили на электронном микроскопе JEМ-2000EХ, оснащен-
ном спектроскопической приставкой, при ускоряющем напряжении 
200 кВ. Образцы для электронно-микроскопического и спектроско-
пического исследований в просвечивающем электронном микроскопе 
были приготовлены по стандартной методике в виде фольг толщиной 
порядка 100 нм.
В исследуемой стали У15, подвергнутой термической обработке 
по режиму 1, перлитная структура образуется при наиболее низкой 
температуре перлитного превращения и наименьшей выдержке, доста-
точной, однако, для полного завершения эвтектоидной реакции. Об-
разованный в результате данного режима термообработки пластинча-
тый перлит и его структурные составляющие - феррит и цементит - к 
этому времени практически не испытали каких-либо релаксационных 
процессов после завершения эвтектоидного превращения, поэтому это 
состояние можно охарактеризовать как "свежее". Микроструктура, 
представляющая собой чередующиеся полосы феррита и цементита, 
показана на рис. 5.7 а, электронограмма - на рис. 5.7 б и схема ее рас-
шифровки - на рис. 5.7 в. Видно, что на электронограмме присутствуют 
запрещенные рефлексы 011 и 100 цементита.
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При дополнительном отжиге в α-состоянии при 700°С, 20 ч (режим 2) 
происходят релаксационные процессы в ферритной и цементитной 
составляющих перлита, в частности, происходит разделение длинных 
пластин цементита на отдельные глобулярные частицы (сфероидиза-
ция) и их коалесценция. Полученная в результате этого процесса ми-
кроструктура, представляющая собой темные глобулярные включения 
цементита на светлом фоне ферритной матрицы, показана на рис. 5.8 а, 
электронограмма и схема ее расшифровки на рис. 5.8 б, в. Видно, что 
дифракционная картина принадлежит кристаллу цементита, который и 
использовали для спектроскопических измерений.
Для исследования локальной атомной структуры стали У15 после 
различных режимов термообработки были измерены спектры энерге-
тических потерь электронов за К-краем углерода и L2,3-краем железа. 
Типичный экспериментальный ЕЕLFS-спектр в режиме на просвет 
приведен на рис. 5.9. Для обработки экспериментальных ЕЕLFS-спек-
тров используется стандартная для протяженных тонких структур 
рентгеновских спектров поглощения (Ехtended X- rey Absorption Fine 
Structure - ЕXAFS) процедура - выделение осциллирующей части спек-
тра, перевод в К-пространство и проведение ее Фурье-преобразования 
с целью определения параметров ближайшего атомного окружения. На 
рис. 5.10 приведены осциллирующие части, выделенные из экспери-
ментальных ЕЕLFS -спектров за К-краем углерода образцов стали У15 
после различных режимов термообработки, и их сравнение с расчетом, 
выполненным для кристаллов пространственной группы Рпта – мо-
дель цементита. Выделенные осциллирующие части спектров были 
нормированы на интенсивность ионизационных потерь энергии пер-
вичного электронного пучка.
Расчетная осциллирующая часть за К -краем углерода была по-
строена с помощью программы FЕFF-7 из кристаллографических 
значений длин связи в цементите в соответствии с симметрией, харак-
терной для кристаллов пространственной группы Рпта. Из рис. 5.10 
наглядно видно, что период несущей осцилляции является примерно 
одним и тем же для всех трех осциллирующих частей. Но, несмотря 
на это, существуют некоторые особенности, отличающие структуры 
осциллирующих частей экспериментальных спектров для обоих режи-
мов термообработки от расчетной.
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а
                               б      в
Рис. 5.7.  Микроструктура стали У15, подвергнутой термической обра-
ботке по режиму 1:  а – светлопольное изображение, б – электронограмма, 
в – схема ее расшифровки
На осциллирующих частях экспериментальных спектров наблю-
дается также пик в области 250 эВ (в шкале потерь энергии электро-
нов), соответствующий К -краю ионизации кислорода и связанный с 
его наличием в поверхностных слоях исследуемых образцов. Кроме 
того, осциллирующие структуры экспериментальных спектров раз-
личаются и между собой по ряду характерных особенностей. Эти 
различия могут свидетельствовать о том, что в «свежем» цементите, 
образованном при наиболее низкой температуре перлитного превра-
щения и наименьшей выдержке, достаточной, однако, для полного 
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завершения эвтектоидной реакции, ближайшее окружение атомов 
углерода действительно отличается от цементита, образующегося в 
стали при более высоких температурах, т.е. имеет место эволюция 
структуры цементита, связанная, вероятнее всего, с изменениями в 
парциальных расстояниях пар С-Fе.
а
б                                                                    в
Рис. 5.8.   Микроструктура стали У15, подвергнутой термической обра-
ботке по режиму 2: а – светлопольное изображение, б – электронограмма, 
в ‒ схема ее расшифровки
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Рис. 5.9.  Типичный экспериментальный ЕЕLFS -спектр в шкале потерь 
энергии электронов
Рис. 5.10. Сравнение осциллирующих частей, выделенных из 
ЕЕLFS -спектров за К-краем углерода для «свежего» цементита 
(режим 1) и цементита, подвергнутого дополнительному отжигу при 
700°С, 20 ч (режим 2), с расчетной осциллирующей частью (FEFF-7) 
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Рис. 5.11. Фурье-образы выделенных из экспериментальных спектров 
за К-краем углерода осциллирующих частей в сравнении с фурье-
образом расчетной осциллирующей части, полученной для К-
краяуглерода в решетке цементита Fе3С согласно симметрии 
пространственной группы Рпта
На осциллирующих частях экспериментальных спектров 
наблюдается также пик в области 250 эВ (в шкале потерь энергии 
электронов), соответствующий К -краю ионизации кислорода и 
связанный с его наличием в поверхностных слоях исследуемых 
образцов. Кроме того, осциллирующие структуры 
экспериментальных спектров различаются и между собой по ряду 
характерных особенностей. Эти различия могут свидетельствовать о 
том, что в "свежем" цементите, образованном при наиболее низкой 
температуре перлитного превращения и наименьшей выдержке, 
достаточной, однако, для полного завершения эвтектоидной реакции, 
ближайшее окружение атомов углерода действительно отличается от 
цементита, образующегося в стали при более высоких температурах, 
т.е. имеет место эволюция структуры цементита, связанная, вероятнее 
всего, с изменениями в парциальных расстояниях пар С-Fе.
Используя стандартную процедуру обработки ЕЕLFS-спектров, 
было выполнено фурье-преобразование выделенных из 
экспериментальных спектров осциллирующих частей. Полученные 
фурье-образы в сравнении с фурье-образом расчетной осциллирующей 
модель
Рис. 5.11. Фурье-образы выделенных из экспериментальных спектров 
за К-краем углерода осциллирующих частей в сравнении с фурье-образом 
расчетной осциллирующей части, полученной для К-края углерода в решетке 
цементита Fе3С согласно симметрии пространственной группы Рпта
Используя стандартную процедуру обработки ЕЕLFS-спектров, 
было выполнено фурье-преобразование выделенных из эксперимен-
тальных спектров осциллирующих частей. Полученные фурье-об-
разы в сравнении с фурье-образом расчетной осциллирующей части, 
построенной для К-края углерода в решетке цементита Fе3С согласно 
симметрии пространственной группы Ртпа, представлены на риc. 5.11. 
Сравнение показывает, что в области до ~3 Ǻ фурье-образ осцил-
лирующей части спектра «свежего» цементита, т.е. полученного при 
наименьшей температуре перлитного превращения и наименьшей вы-
держке, и фурье-образ расчетной осциллирующей части очень хожи.
Фурье-образ о циллирующей части спектра К-края углер да в це-
ментите, образованном в результате режима 2 термической обработки, 
т.е. подвергнутого дополнительному отжигу при температуре 700°С, 
20 ч, существенно отличается как от модели, так и от фурье-образа пер-
вой экспериментальной осциллирующей части. На качественном уров-
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не можно предположить, что в цементите, образованном в результате 
режима 2 термообработки, в области до ~3 Ǻ наблюдается изменение 
числа атомов железа в ближайшем окружении атомов углерода, о чем 
свидетельствует изменение в соотношении интенсивностей двух пер-
вых максимумов. Эти заключения фактически полностью согласуются 
с выводами, сделанными ранее на основании анализа ЯГР-спектров це-
ментитов [13, 14]. При анализе этих спектров отмечали, что, во-первых, 
при термообработке стали изменилось ближайшее окружение атомов 
железа в решетке цементита, так как характеристики спектров цемен-
тита, полученного по режиму 1, заметно отличались от характеристик 
ЯГР-спектра цементита после обработки по режиму 2. И, во-вторых, 
функция распределения вероятности сверхтонких полей для цементи-
та, полученного по режиму 2, также существенно отличалась от тако-
вой для кристаллов пространственной группы Рпта, что указывает на 
изменение атомно-кристаллической структуры цементита.
Полученные нами результаты носят в значительной мере каче-
ственный характер. Но они достаточно надежно констатируют изме-
нения ближайшего окружения атомов углерода в решетке цементита 
при дополнительном отжиге. Для того чтобы сделать более точные ко-
личественные оценки, необходимо выполнить процедуру нормировки 
осциллирующих частей спектров на функцию атомного процесса ио-
низационных энергетических потерь. Кроме того, для получения более 
полной информации о локальной атомной структуре цементита мето-
дом ЕЕLFS необходимо использовать как спектр К-края углерода, так 
и спектр L2,3-края железа для нахождения парциальных межатомных 
расстояний.
Методом протяженных тонких структур спектров энергетических 
потерь электронов –ЕЕLFS -проанализированы изменения, происхо-
дящие в ближайшем окружении атомов углерода в решетке цементита 
Fе3С в результате различных режимов термической обработки стали 
У15. Установлено, что при термообработке, возможно, изменяется чис-
ло атомов железа в ближайшем окружении атомов углерода в решетке 
цементита. Экспериментально полученные спектры не соответствуют 
также рассчитанным для данной структуры из кристаллографических 
значений для кристаллов с пространственной группой Рпта.
Полученные нами выводы об изменении в цементите ближайшего 
окружения атомов углерода, вытекающие из анализа спектров энерге-
тических потерь электронов [25] или окружения атомов железа, сде-
ланные ранее на основании анализа ЯГР- спектров (см. [13, 14, 15]), 
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на первый взгляд плохо согласуются с многочисленными рентгено-
структурными данными о независимости дифракционной картины це-
ментита от режимов термообработки стали. Это противоречие можно 
объяснить, если предположить, что атомы железа в решетке цементита 
образуют жесткую подрешетку, своеобразный каркас, и их координаты 
практически не изменяются при термообработке. Именно они и дают 
основной вклад в дифракционную картину. В то же время атомы угле-
рода образуют более подвижную подрешетку, сравнительно легко из-
меняющуюся при термообработке. Но их перемещения слабо влияют 
на изменение дифракционной картины из-за гораздо меньшего, чем у 
железа, атомного фактора рассеяния рентгеновских лучей. Но те физи-
ческие методы исследования, которые фиксируют локальные измене-
ния ближайшего окружения в кристаллической решетке, т.е. изменение 
ближайшего окружения атомов углерода (или железа), позволяют за-
метить это.
Выводы
1. Существенные изменения ЯГР спектров цементита при отжиге 
перлита углеродистой стали свидетельствуют, что в процессе термо-
обработки изменяется ближайшее окружение атомов железа в цементи-
те. Так как тип кристаллической решетки цементита, судя по дифрак-
ционным данным, не изменяется, а рентгеновская дифракция происхо-
дит на атомах железа, то изменение ближайшего окружения связано с 
перестройкой углеродной подрешетки цементита. Появление большого 
числа различных состояний на ЯГР спектрах цементита трудно объ-
яснить, если придерживаться традиционных представлений о типе его 
кристаллической решетки (пр.гр. Рпта, № 62), но могут быть объясне-
ны при условии понижения симметрии решетки цементита. 
2. Методом протяженных тонких структур спектров энергетиче-
ских потерь электронов –ЕЕLFS– проанализированы изменения, про-
исходящие в ближайшем окружении атомов углерода в решетке це-
ментита Fе3С в результате различных режимов термической обработки 
стали У15. Установлено, что при термообработке, возможно, изменя-
ется число атомов железа в ближайшем окружении атомов углерода в 
решетке цементита.
Работа выполнена в рамках государственного задания ФАНО Рос-
сии ("Структура" № 01201463331).
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В главе 6 представлены результаты  исследования структуры це-
ментита, полученного различным способом, методом нейтронографии 
высокого разрешения. Также впервые методом высокотемпературной 
нейтронной дифракции in-situ изучено структурное состояние двухфаз-
ного образца состава ОЦК Fe (86%) и Fe3C (14%) в интервале темпе-
ратур от комнатной до 1100 K. Обнаружена зависимость стехиометрии 
по углероду от метода получения цементита и снижение содержания 
углерода в цементите при сохранении его весовой доли в двухфазном 
образце (Fe+Fe3C) при повышении температуры и восстановлении ее 
при охлаждении (обратимый процесс). Высказано предположение, что 
цементит следует рассматривать как фазу внедрения Fe3CX с широкой 
областью гомогенности.
6.1. МЕТОД НЕЙТРОНОГРАФИИ
Для исследования структуры сталей и сопутствующего им цемен-
тита обычно используют рентгенографию и электронную микроско-
пию. Однако они имеют некоторые ограничения в силу своей природы. 
Так для использования электронной микроскопии требуется большая 
подготовительная работа по изготовлению образцов, пригодных для 
исследования. С помощью рентгенографии невозможно различить ато-
мы – соседей по периодической таблице, тогда, как известно, что в со-
став стали входят именно соседние элементы типа железо, марганец, 
никель и пр. Вторым существенным недостатком оказывается малые 
амплитуды рассеяния рентгеновских лучей легких атомов типа водо-
рода, углерода, кислорода и т.п., т.е. слабая чувствительность к ним, 
особенно на фоне тяжелых атомов. 
В настоящее время существует и широко используется для иссле-
дования кристаллических структур материалов уникальный метод рас-
сеяния тепловых нейтронов. При его использовании нет жестких тре-
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бований по приготовлению образцов. Например, большая глубина про-
никновения нейтронов в материалы, т.е. глубина сканирования иссле-
дуемого материала, намного превышает возможности других методов, 
позволяя исследовать массивные образцы или даже готовые изделия. 
Благодаря особенностям рассеяния тепловых нейтронов на атомах, а 
именно, нерегулярности по периодической таблице величины сечения 
рассеяния нейтронов, легко различимы в решетке соседи по периоди-
ческой таблице, такие как железо и важные легирующие металлы как 
никель, медь, титан, марганец и пр. Большие амплитуды рассеяния на 
легких элементах, т.е. высокая чувствительность к элементам типа во-
дорода, углерода и азота, позволяют надежно выявить их места лока-
лизации и количество. С помощью нейтронографии одновременно из-
меряются средняя по объему деформация решетки и микронапряжения 
в пределах зерен, определяется кристаллографическая анизотропия де-
формаций, для многофазного материала определяются напряжения для 
каждой фазы, одновременно с внутренними напряжениями могут быть 
определены текстура материала, средние размеры когерентно рассеи-
вающих областей и фазовый состав. 
Все отмеченные достоинства метода рассеяния тепловых нейтро-
нов, а также благодаря развитию экспериментальной базы нейтронных 
дифрактометров и значительному прогрессу в области компьютерно-
го математического анализа, была достигнута возможность получения 
информации о кристаллической структуре и микроструктуре матери-
алов, сравнимая или превосходящая по информативности традицион-
ные методы. К сожалению, пока данный метод мало используется для 
изучения особенностей кристаллического состояния такого уникально-
го материала, как цементит.
Нейтронографические исследования проводились на стационар-
ном исследовательском атомном реакторе ИВВ-2М (ИФМ УрО РАН 
г. Заречный). При измерениях использовался нейтронный дифракто-
метр Д7А, который располагается на горизонтальном канале реактора. 
Длина волны монохроматических нейтронов λ=1.529 Å, разрешение 
дифрактометра составляло ∆d/d = 0.002. Для получения такого разре-
шения наряду с жесткой коллимацией на данном приборе была выпол-
нена 2-х кристальная система монохроматизации тепловых нейтронов. 
Принципиальная схема прибора приведена на рис.6.1. 
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Рис.6.1. Схема нейтронного дифрактометра Д7а: 1- активная зона, 
2- биологическая защита, 3-монохроматор из пиролитического графита, 
4 – кристалл-монохроматор германия, 5 – исследуемый образец, 6- детектор 
тепловых нейтронов растрового типа. 
Нейтроны, образованные в результате ядерной реакции в зоне 
атомного реактора (1), выводятся через алюминиевую трубу сквозь 
защиту реактора (2) на первый монохроматор (3). Для исключения 
прямого пучка нейтронов различных энергий, используется кристалл 
- монохроматор размером 60х60х6 мм из пиролитического графита (3) 
с отражающей плоскостью (002) мозаичностью 40′ с углом отражения 
порядка 30 градусов. Выведенный таким образом нейтронный пучок 
падает на второй монохроматор (4), расположенный непосредственно 
в экспериментальном зале. Т.к. оптимальное разрешение достигается 
при больших углах рассеяния, где высокая плотность брэгговских пи-
ков, то в качестве второго монохроматора был выбран монокристалл 
германия диаметром 62 мм, толщиной 10 мм, мозаичностью 17′ и пло-
скостью отражения (333) с углом рассеяния нейтронов 90 градусов. Та-
кая геометрия позволила вырезать из непрерывного спектра нейтроны 
с длиной волны λ=1.529 Å, достигнув углового разрешения ∆d/d=0.002. 
Для увеличения светосилы дифрактометра был разработан детек-
тор тепловых нейтронов модульного типа (100 независимых сцинтил-
ляционных счетчиков, расположенных через 0.3 градуса), позволяю-
щий сбор информации в угловом интервале 30 градусов [1]. 
Уточнение структурных параметров было выполнено методом 
полно профильного анализа Ритвельда [2], т.к. в этом методе описы-
вается профиль всей экспериментальной нейтронограммы. Метод 
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носит название «метод Ритвельда» по имени исследователя, который 
впервые применил подобный переход от интегральной к мгновенной 
интенсивности. Он ввел профильные параметры, выражающие угло-
вую и hkl зависимость формы дифракционных линий от физических 
и инструментальных параметров. Предложенный Ритвельдом алго-
ритм послужил основой для создания большого числа компьютерных 
программ,  в данной работе использовались программа «Fullprof›› [3]. 
В ней теоретический профиль дифрактограмм, полученный размыти-
ем рефлексов с интегральными интенсивностями в угловом простран-
стве с учетом постоянных конкретного прибора (формы и полушири-
ны линий), сравнивается с экспериментальным. При этом уточняются 
структурные параметры (координаты атомов; общий тепловой фактор; 
индивидуальные изотропные или анизотропные тепловые факторы и 
заселенности позиций) и профильные параметры (параметры полуши-
рины линий; сдвиг дифрактограммы, как целого; параметры решетки; 
параметры асимметрии; фактор текстуры; масштабный коэффициент; 
параметр функции, описывающий профиль; коэффициенты фона). 
В качестве критерия качества уточнения используются факторы сходи-
мости, или R-факторы четырех видов:
профильный -
Rp = (∑│yie - kyit│)/∑yie                                 (6.1)
взвешенный профильный - 
Rwp = ((∑wi (yie - kyit)2/∑ wi yie2)1/2                        (6.2)
брэгговский - 
RB = (∑│Iit - cIkt│)/∑Ike ,                                (6.3)
и структурный
Rf = (∑│Fit - cFkt│)/∑Fke ,                               (6.4)
где yie, yit, ‒ экспериментальные и теоретические мгновенные интен-
сивности на каждом угле, Iit, Ikt ‒ экспериментальные и теоретические 
интегральные интенсивности рефлексов; Fit, Fkt ‒ экспериментальные и 
теоретические структурные амплитуды; k, c ‒ масштабные множители; 
wi = 1/ yie ‒ весовые множители.
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Угловое разрешения прибора описывали функцией в виде:
Hk2 = Utan2Θ+ VtanΘ + W,                                 (6.5)
где Θ - угол рассеяния, Hk - полная ширина на половине максимума 
k-того брэгговского рефлекса.
Для подтверждения экспериментальных результатов также были 
выполнены нейтронные исследования с использованием времяпролет-
ной (TOF) методики:- на нейтронном Фурье - дифрактометре высокого 
разрешения (ФДВР), расположенном на импульсном реакторе ИБР-2 
в Дубне (максимальное разрешение ∆d/d=0.0005, одно из лучших в 
мире) [4]. 
6.2.ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ
Согласно существующим представлениям, цементит имеет орто-
ромбическую решетку, в которой углерод занимает призматические 
позиции [5], а его состав остается близким к стехиометрическому во 
всем температурном интервале существования [6]. Для проверки этих 
результатов мы исследовали образцы цементита Fe3C, полученные в 
разных условиях. Условия получения и маркировка исследованных об-
разцов приведена в таблице 6.1.
Таблица 6.1. 
Условия получения и маркировка образцов
Номер 
образца
Состав 
образца
Способы получения и термообработка
№1 Fe3C (У8) 1100OC, 10 мин.->500OC, 2 мин. + 700 OC, 
20 час
№2  Fe3C (У15) Экстрагированный порошок цементита
№3 Fe3C+Fe Цементит получен после деформации в 
шаровой мельнике
№4 Fe+Fe3C (0.84 вес. %С, 0.59 вес.%Mn) стали
№5 Fe+Fe3C (0.84 вес. %С, 0.59 вес.%Mn) стали
На рис. 6.2 приведена экспериментальная рентгенограмма образца 
цементита №1. Индицирование рентгенограммы показало, что симме-
трия кристаллической решетки образца цементита является ортором-
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бической с пространственной группой Pnma. Профильный анализ в 
так называемой подпрограмме Math (учитываются только угловые по-
ложения рефлексов без использования координат атомов, форма и ши-
рина рефлексов) показал, что, действительно, на рентгенограмме при-
сутствуют лишь рефлексы, относящиеся к орторомбической решетке 
с пространственной группой Pnma, и что в объеме образца находятся 
хорошо кристаллизованные зерна цементита.
Рис. 6.2. Рентгенограмма Fe3C (№1). Кружки – экспериментальные данные, 
огибающая линия – расчетный профиль, нижняя линия – разность между 
экспериментом и расчетом, штрихи – угловые положения рефлексов hkl.
Дальнейшее уточнение структурных параметров было выполнено 
с использованием дифракции тепловых нейтронов. Первое описание 
кристаллической структуры цементита было дано Lipson H. и Petch 
N.J. в 1940 году [7]. Более точные величины структурных параметров 
цементита из монокристальных исследований даны в работе [5], ко-
торые мы использовали как начальные в анализе своих нейтроногра-
фических экспериментов. На рис. 6.3 приведена экспериментальная 
нейтронограмма цементита (кружки) образца №1, полученная на диф-
рактометре Д7а при комнатной температуре. 
224 Глава 6. Нейтронографическое исследование структуры цементита
Рис.6.3. Нейтронограмма образца Fe3C (№1). Кружки – экспериментальные 
данные, огибающая линия – расчетный профиль, нижняя линия – разность 
между экспериментом и расчетом, штрихи – угловые положения рефлексов hkl.
Рис.6.4. Нейтронограмма образца Fe3C (№1), полученная времяпролетным ме-
тодом. Кружки – экспериментальные данные, огибающая линия – расчетный 
профиль, нижняя линия – разность между экспериментом и расчетом, 
штрихи – угловые положения рефлексов hkl.
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Этот же образец был исследован методом времяпролетной (TOF) 
методики:- на нейтронном Фурье-дифрактометре высокого разрешения 
(ФДВР) (рис.6.4). 
На рис. 6.4 видно, что на нейтронограмме присутствуют лишь 
узкие, разделенные пики, что указывает на хорошо сформированную 
фазу цементита с орторомбической решеткой.
При анализе нейтронограмм мы варьировали параметры решет-
ки, координаты атомов, заполнение позиций атомами углерода, фон, 
на последнем этапе использовали анизотропные тепловые параметры. 
На рис. 6.3, 6.4 видна хорошая сходимость экспериментальных данных 
(кружки) и расчетного профиля (огибающая линия). Более наглядно со-
гласие показывает разностная  линия внизу рисунка. Подобным обра-
зом был изучен образец цементита №2, с использованием нейтронного 
дифрактометра Д7а. На рис.6.5 представлена нейтронограмма данного 
образца, также указывающая на хорошее согласие экспериментальных 
данных с расчетом. 
Рис.6.5. Нейтронограмма образца Fe3C (№2). Кружки – экспериментальные 
данные, огибающая линия – расчетный профиль, нижняя линия – разность 
между экспериментом и расчетом, штрихи – угловые положения рефлексов hkl.
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Следующим, исследованным нами образцом, является образец 
№3. В отличие от предыдущих образцов он содержал некоторое коли-
чество ОЦК железа и анализ экспериментальной нейтронограммы был 
выполнен с двумя фазами: Fe3C и α-Fe (рис.6.6). 
Рис.6.6. Нейтронограмма образца Fe3C+Fe  (№3). Кружки – экспериментальные 
данные, огибающая линия – расчетный профиль, нижняя линия – разность 
между экспериментом и расчетом, штрихи – угловые положения рефлексов hkl. 
верхние - Fe3C, нижние - α-Fe.
Экспериментальные структурные данные всех трех образцов при-
ведены в таблице 6.1.
Анализ таблицы 6.1 показывает, что структурные параметры 
всех трех образцов близки друг другу. В литературе, в основном, при 
аттестации образцов цементита обычно указывают величины па-
раметров решетки. Так, например, в работе [8] a = 5.076 ± 0.002 Å, 
b = 6.757 ± 0.004 Å, c = 4.514 ± 0.001 Å для Fe3C. Объем элементарной 
ячейки Fe3C V=154.8 ± 0.2 Å3. В работе [9] a = 5.085 ±0.001 Å, b = 6.748 
± 0.002 Å, c = 4.522 ±0.001 Å для Fe3C. Объем элементарной ячейки 
Fe3C V=155.2 ± 0.1 Å3. Таким образом, наши данные (таблица 1) хоро-
шо согласуются с литературными значениями. 
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Таблица 6.1. 
Структурные параметры трех образцов цементита Fe3C (простран-
ственная группа Pnma, атомы железа находятся в общей позиции 8d 
(x, y, z) и частной -4a (x, 0.25, z), атомы углерода в частной -
4a (x, 0.25, z)). a, b, c, V – параметры и объем решетки, n – заполнение 
позиций, βij – анизотропные тепловые факторы, Rp, Rwp, RB, RF, χ2 – 
факторы сходимости [3].
 №1 №2 №3
a, Å 5.0864 (2) 5.0868 (2) 5.0877 
(4)
b, Å 6.7457 (2) 6.7466 (2) 6.7522 
(4)
c, Å 4.5267 (2) 4.5266 (2) 4.5246 
(3)
V, Å3 155.32 (1) 155.34 (1) 155.43 
(2)
Fe(4c) x
           y
           z
           n
0.0372 (3)
0.25
0.8387 (5)
1
β11=0.0036(8)
β22=0.0044(4)
β33=0.0055(7)
β12=0
β13=-0.0005(3)
β23=0
0.0371 (2)
0.25
0.8386 (4)
1
β11=0.0009(7)
β22=0.0042(4)
β33=0.0038(7)
β12=0
β13=-0.0004(3)
β23=0
0.0384 
(4)
0.25
0.8379 
(7)
1
β11=0.0042(9)
β22=0.0042(6)
β33=0.0099(9)
β12=0
β13=-0.0020(9)
β23=0
Fe(8d) x
           y
           z
           n
0.1798(2)
0.0668(2)
0.3363(3)
2
β11=0.0060(5)
β22=0.0044(2)
β33=0.0079(6)
β12=0
β13=0.0018(5)
β23=0
0.1794(2)
0.0669(2)
0.3358(3)
2
β11=0.0041(5)
β22=0.0033(2)
β33=0.0050(6)
β12=0
β13=0.0013(5)
β23=0
0.1783(3)
0.0666(2)
0.3354(4)
2
β11=0.0036(8)
β22=0.0045(4)
β33=0.0088(9)
β12=0
β13=-0.0004(5)
β23=0
C(4c)  x
           y
           z
           n
0.8760 (4)
0.25
0.4417 (4)
0.946(4)
β11=0.0020(7)
β22=.0056(6)
β33=0.0100(9)
β12=0
β13=-0.0016(7)
β23=0
0.8770 (4)
0.25
0.4413 (4)
0.947 (3)
β11=0.0014(7)
β22=.0047(6)
β33=0.0020(9)
β12=0
β13=-0.0008(7)
β23=0
0.8755 
(7)
0.25
0.4415 
(7)
0.941(3)
β11=0.0061(9)
β22=.0036(9)
β33=0.0063(12)
β12=0
β13=-0.0006(7)
β23=0
Rp
Rwp
2.15
2.84
1.95
2.58
3.62
4.70
RB
RF
χ2
2.36
1.90
2.27
1.97
2.61
2.70
2.63
2.08
2.83
a, Å  
(α-Fe)
RB
RF
2.8689(2)
4.62
3.70
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Наиболее интересная ситуация когда цементит находится в кон-
такте с железом (двухфазное состояние), как часто требуется для про-
мышленности. Мы исследовали структурное состояние углеродистой 
(0.84 вес. %С, 0.59 вес.%Mn) стали (образец № 4), методом нейтронной 
дифракции  in-situ в интервале температур от комнатной до 800оС. На 
рис.6.7 представлена экспериментальная нейтронограмма образца №3 
при комнатной температуре.
Рис.6.7. Нейтронограмма образца Fe+Fe3C (№4). Кружки – экспериментальные 
данные, огибающая линия – расчетный профиль, нижняя линия – разность 
между экспериментом и расчетом, штрихи – угловые положения рефлексов hkl. 
верхние - α-Fe, нижние - Fe3C.
На рис.6.7 видно, что наряду с рефлексами фазы α-Fe наблюдают-
ся рефлексы цементита, поэтому обработку нейтронограммы мы вы-
полняли в двухфазной модели. Первые прикидки в 2-х фазной модели 
показали неплохое соответствие, но обнаружили превышение экспери-
ментальных интенсивностей 1-х пиков α-Fe над расчетом. Возможной 
причиной могло быть дополнительное магнитное рассеяние, т.к. α-Fe 
является ферромагнетиком. Введение в расчет магнитного рассеяния 
более разумно, но наталкивается на определенные трудности. Дело в 
том, что амплитуда магнитного рассеяния нейтронов имеет, подобно 
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рентгеновской амплитуде, форм - факторную угловую зависимость и, 
таким образом, возникают линейные связи между величиной магнит-
ного момента и тепловым фактором Брэгга-Вильямса. Тем не менее, 
прямой расчет дал величину магнитного момента на атом Fe ~2.3±0.1 
µB, что хорошо согласуется с данными нейтронографических исследо-
ваний 2.22 µB [10]. Именно такой расчет с учетом магнитного рассеяния 
представлен на рис.6.7 (положения магнитных рефлексов совпадает с 
положением кристаллических) на котором наблюдается хорошее со-
гласие между расчетом и экспериментом, на что указывает разностная 
линия. Экспериментальные данные приведены в таблице 6.2. 
Такой же анализ мы выполнили для другого образца №5, изготов-
ленного из общего массивного материала, уточненные структурные 
параметры которого также получены методом нейтронной дифракции 
(таблица 6.2).
Таблица 6.2. 
Структурные параметры образца №4 углеродистой эвтектоидной 
стали при комнатной температуре. Кристаллическая структура железа – 
объёмно-центрированная кубическая (ОЦК). Структура цементита 
Fe3C – орторомбическая (пространственная группа Pnma). Атомы же-
леза находятся в общей позиции 8d (x, y, z) и частной позиции - 4a  
(x, 0.25, z). Атомы углерода - в частной -4a (x, 0.25, z)). a, b, c, V – па-
раметры и объем решетки, n – заполнение позиций, B - тепловые фак-
торы, Rp, Rwp, , χ2 – факторы сходимости.
№4 №5
a, Å 5.081(1) 5.083(1)
b, Å 6.753(1) 6.753(2)
c, Å 4.524(1) 4.524(1)
V, Å3 155.23(6) 155.28(6)
Fe(4c) x
           y
           z
           n
0.032(2)
0.25
0.841(6)
1
0.037(2)
0.25
0.827(6)
1
Fe(8d) x
           y
           z
           n
0.182(2)
0.066(2)
0.336(3)
2
0.179(2)
0.067(2)
0.336(4)
2
C(4c)  x
           y
           z
           n
0.886(5)
0.25
0.449(5)
0.95(3)
0.886(8)
0.25
0.451(6)
0.92(3)
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Окончание таблицы 6.2
B, Å2 1.8(3) 1.4(2)
Rp
Rwp
5.2
7.03
5.41
7.35
χ2 1.96 2.520
a, Å  (α-Fe)
B, Å2
µ, µB
2.86888 (7)
0.38(2)
2.2
2.86803 (7)
0.27(2)
2.2
%Fe3C (массовый) 14(1) 14(2)
Таблица показывает хорошее согласие структурных данных для 
объема цементита, находящегося внутри массивного образца железа, 
со структурными данными для образцов Fe3C №1 и №2, извлеченных 
из сталей У8 и У15, и синтезированных механохимическим методом 
№3. Также близки концентрации углерода в цементите для всех образ-
цов, т.е. наблюдается небольшое отклонение от стехиометрии. 
Для изучения поведения системы Fe+Fe3C при повышении тем-
пературы мы выполнили высокотемпературные нейтронографические 
исследования образца №4. Он был помещен в ванадиевый контейнер 
внутрь высокотемпературной камеры, объем которой был вакуумиро-
ван и находился под постоянной откачкой. На рис.6.8 показана нейтро-
нограмма данного образца при температуре 798 К. 
Рис.6.8. Нейтронограмма соединения Fe+Fe3C при температуре 798 К. Кружки – 
экспериментальные данные, огибающая линия – расчетный профиль, нижняя ли-
ния – разность между экспериментом и расчетом, штрихи – угловые положения 
рефлексов hkl; верхние - α-Fe (магнитные и кристаллические), нижние - Fe3C.
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Видно, что с повышением температуры вид нейтронограммы не 
меняется: наблюдаются большие рефлексы ОЦК железа и между ними 
рефлексы цементита (ср. рис.6.8 и 6.7).
Для лучшего понимания процессов, происходящих в ОЦК Fe с по-
вышением температуры, на рис.6.9 представлено изменение рефлекса 
(310) при нагревании. 
Рис.6.9. Рефлекс (310) ОЦК железа при температурах 290 К, 423 К, 573 К, 798 К, 
873 К и 923 К (кривые 1-6). 
Видно, что с повышением температуры угловое положение реф-
лекса смещается в ближние углы, а его интенсивность уменьшается. 
Это обычные процессы при нагреве; расширение ячейки (растет пара-
метр решетки) и увеличение амплитуды тепловых колебаний атомов 
(ослабление интенсивности). 
Соответственно, такие же процессы наблюдаются и в цементите, 
т.е. растет объем ячейки, увеличиваются тепловые колебания атомов. 
При обработке нейтронограмм мы, как описано выше, варьировали 
параметры решетки, координаты атомов, заполнение позиций атомами 
углерода, тепловой фактор в изотропном приближении и интенсив-
ность фона для каждой температуры. Экспериментальные параметры 
кристаллических фаз ОЦК железа и цементита при повышении темпе-
ратурах приведены в таблице 6.3.
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Таблица 6.3. 
Структурные параметры образца № 4 при нагревании. a, b, c, V – па-
раметры и объем решетки, n – заполнение позиций, B - тепловые фак-
торы, Rp, Rwp, , χ2 – факторы сходимости.
T, K 291 423 597 798 873 923 
a, Å 5.081(1) 5.091(1) 5.099(1) 5.122(1) 5.132(1) 5.136(1)
b, Å 6.753(1) 6.765(2) 6.778(2) 6.813(2) 6.821(2) 6.829(2)
c, Å 4.524(1) 4.530(1) 4.538(1) 4.557(1) 4.563(1) 4.568(1)
V, Å3 155.23(6) 156.00(8) 156.85(8) 158.99(8) 159.74(8) 160.20(8)
Fe(4c) x
           y
           z
           n
0.032(2)
0.25
0.841(6)
1
0.037(2)
0.25
0.820(6)
1
0.030(2)
0.25
0.823(6)
1
0.028(2)
0.25
0.837(6)
1
0.028(2)
0.25
0.845(6)
1
0.032(3)
0.25
0.854(6)
1
Fe(8d) x
           y
           z
           n
0.182(2)
0.066(2)
0.336(3)
2
0.177(2)
0.067(2)
0.347(2)
2
0.176(2)
0.064(2)
0.350(2)
2
0.182(2)
0.068(2)
0.342(2)
2
0.187(2)
0.067(2)
0.340(4)
2
0.183(2)
0.064(2)
0.341(4)
2
C(4c)  x
           y
           z
           n
0.886(5)
0.25
0.449(5)
0.95(3)
0.875(8)
0.25
0.448(6)
0.80(2)
0.873(8)
0.25
0.449(6)
0.75(4)
0.886(8)
0.25
0.445(6)
0.67(2)
0.883(8)
0.25
0.449(6)
0.58(3)
0.893(8)
0.25
0.455(6)
0.60(4)
B, Å2 1.1(3) 1.2(2) 1.4(3) 1.7(3) 1.8(3) 1.9(3) 
Rp
Rwp
5.2
7.03
5.54
7.40
5.80
7.59
3.6
4.77
3.4
4.68
30.88.47
4.49
χ2 1.96 2.23 2.03 2.31 2.60 2.57
a, Å 
(α-Fe)
B, Å2
µ, µB
2.86888 (7)
0.38(2)
2.2
2.87547 (9)
0.60(2)
1.98
2.8804(1)
0.57(2)
1.91
2.89255(9)
1.08(2)
1.76
2.89677(9)
1.32(2)
1.32
2.89913 (10)
1.48(2)
0.80
%Fe3C 
(массо-
вый)
14(1) 13(2) 15(2) 16(2) 14(2) 14(2)
При достижении температуры 973 K (рис.6.10) картина рассеяния 
нейтронов изменилась: на нейтронограмме наблюдается уже другой 
набор дифракционных линий. 
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Рис.6.10. Нейтронограмма образца №4 при температуре 973 К. 
Кружки – экспериментальные данные, огибающая линия – расчетный профиль, 
нижняя линия – разность между экспериментом и расчетом, штрихи – угловые 
положения рефлексов hkl - γ-Fe.
Индицирование нейтронограммы показало, что присутствующие 
на ней рефлексы принадлежат ГЦК структуре железа. Других рефлек-
сов на нейтронограмме нет, т.е. в объеме образца отсутствует фаза це-
ментита (ср. вставки на рис. 6.7, 6.8 и 6.9). Таким образом, в достаточ-
но узком температурном интервале образец из двухфазного (Fe+Fe3C) 
стал однофазным с гранецентрированной структурой. При дальнейшем 
росте температуры наблюдается лишь ГЦК фаза с увеличивающимся 
объемом ячейки. Для того, чтобы проследить за изменениями, проис-
ходящими в области фазового перехода мы выполнили эксперименты 
с маленьким шагом по температуре в узком угловом интервале 30 гра-
дусов за малое время порядка 3 минут. На рис.6.11 показаны нейтроно-
граммы образца от 973 К до 893 К.
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Рис.6.11. Фрагменты нейтронограмм образца №4 при охлаждении. Температуры: 
(a) – 973 K, (b) – 903 K, (c) - 893 К. (d) – Т = 893 К, но после выдержки при этой 
температуре в течение 30 минут. Индексы 1 и 2 относятся к ГЦК и ОЦК решет-
кам, соответственно.
Видно, что наблюдается обратный фазовый переход из ГЦК в ОЦК 
структуру в интервале температур 903 K – 893 K, т.е. существует гисте-
резис. Структурный переход осуществляется через 2-х фазное состо-
яние ГЦК+ОЦК (рис.6.11 с, нейтронограмма при 893 К). Хотя вполне 
возможно существование в какой-то момент и трех фаз одновременно 
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(ГЦК + ОЦК + цементит), т.к. при выдержке на температуре 893 K в 
течение 30 минут на нейтронограмме уже наблюдаются рефлексы це-
ментита (вставка над рис.6.11d). 
Также были сняты полные нейтронограммы при охлаждении об-
разца №4, уточненные экспериментальные параметры приведены в та-
блице 6.4.
Таблица 6.4. 
Структурные параметры образца № 4 при охлаждении с высокой 
температуры. a, b, c, V – параметры и объем решетки, n – заполнение 
позиций, B - тепловые факторы, Rp, Rwp, χ2 – факторы сходимости.
T, K 893 798 598 290
a, Å 5.131(2) 5.127(1) 5.110 (2) 5.0860 (9)
b, Å 6.830(3) 6.809(2) 6.789 (2) 6.756 (1)
c, Å 4.564(2) 4.559(1) 4.547 (2) 4.5239 (8)
V, Å3 159.92(9) 159.14(6) 157.75 (5) 155.45 (5)
Fe(4c) x
           y
           z
           n
0.029(2)
0.25
0.848(7)
1
0.036(2)
0.25
0.847(6)
1
0.046 (2)
0.25
0.834 (5)
1
0.034 (2)
0.25
0.836 (5)
1
Fe(8d) x
           y
           z
           n
0.176(3)
0.066(3)
0.338(5)
2
0.182(2)
0.069(2)
0.337(2)
2
0.186(2)
0.065(2)
0.345(5)
2
0.179(2)
0.067(2)
0.341(3)
2
C(4c)  x
           y
           z
           n
0.881(8)
0.25
0.449(9)
0.64(5)
0.888(8)
0.25
0.446(6)
0.72(2)
0.888 (8)
0.25
0.451 (7)
0.83(3)
0.883 (4)
0.25
0.451 (4)
0.92(3)
B, Å2 1.8(3) 1.75(21) 1.5(2) 1.1(2)
Rp
Rwp
4.25
5.64
3.24
4.34
4.018
5.44
3.38
4.72
χ2 2.03 2.73 2.51 4.64
a, Å (α-Fe)
B, Å2
µ, µB
2.89746(9)
1.39(3)
1.32
2.89306(8)
1.11(2)
1.76
2.88509(9)
0.75(2)
1.96
2.86892(6)
0.29(2) 
2.2
%Fe3C 
(массовый)
13(2) 15(2) 14(2) 15(2)
Как уже было выше отмечено рефлексы цементита исчезают при 
структурном переходе из ОЦК в ГЦК (рис.6.10) и, наоборот, возника-
ют при обратном превращении ГЦК в ОЦК (рис.6.11). Что же в этом 
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случае происходит с углеродом? Анализ результатов эксперимента по-
казывает (Таблицы 6.3-6.4), что объем цементита до фазового перехода 
сохраняется. При переходе в ГЦК он растворяется, но при охлаждении 
в ОЦК вновь возникает в количестве равном исходному. Это указывает 
на то, что углерод во всем температурном интервале остается внутри 
образца. Опишем процедуру уточнения структурных параметров более 
подробно. Так отметим факт, что полученный фактор сходимости для 
нейтронограммы ГЦК фазы без учета углерода составляет порядка 7%. 
Это значение достаточно неплохое, но значительно выше, чем для ОЦК 
фазы, для которой он составляет 1-3%, что указывает на присутствие в 
рассеянии нейтронов дополнительного фактора. Современные компью-
терные программы позволяют из порошковых данных восстанавливать 
распределение атомов в ячейке, т.е. строить карту ядерной плотности, 
расчетную и экспериментальную. Их разность дает картину возмож-
ных мест в решетке, где присутствует дополнительная плотность. На 
рис.6.12 показана разностная Фурье-карта плотности атомов в ячейке 
нашего образца в ГЦК структуре при температуре 973 К.
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Рис.6.12. Разностная карта ядерной плотности ГЦК фазы при Т=973 К. 
Проекция на плоскость (001). 
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На рисунке видно, что наблюдается дополнительная положительная 
ядерная плотность в узлах решетки (0.5, 0, 0). Таким образом, в этих уз-
лах ячейки находится источник дополнительного рассеяния нейтронов. 
Но при первом расчете мы не учитывали рассеяние на атомах углерода, 
т.к. не знали места его локализации. Используя полученный результат 
(рис.6.12) мы связали дополнительное рассеяние с атомами углерода, ко-
торые расположились в междоузлиях ГЦК решетки железа. Для этого 
мы при расчете ввели частичное заполнение узлов ГЦК решетки типа 
(0.5, 0, 0) атомами углерода и варьировали его количество. Фактор сходи-
мости уменьшился с 7% до 2.85%. При этом уточненная концентрация 
углерода в этих узлах соответствует формуле FeC0.048. Пересчет на ис-
ходную концентрацию цементита показывает, что это соответствует фа-
зовому составу 86%Fe + 14% Fe3C, что соответствует эксперименталь-
ному определению при низких температурах. Т.е. мы можем говорить о 
сохранении количества углерода в объеме образца во всем исследован-
ном температурном интервале. Но нас интересует не только сохранение 
углерода, но что происходит с ним в объеме образца с температурой. 
Начнем рассмотрение строения решетки цементита при комнатной 
температуре. Согласно существующим представлениям, как указано 
выше и как показали наши эксперименты при комнатной температуре, 
см. выше, цементит имеет орторомбическую решетку, в которой угле-
род занимает призматические позиции [8]. Кристаллическая решетка 
цементита показана на рис.6.13. 
Рис. 6.13. Кристаллическая структура Fe3C: Черные маленькие круги – атомы 
железа, большие серые – углерода, серый перечеркнутый - вакансия. 
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На рис. 6.14 показана треугольная призма и октаэдр из атомов же-
леза, образующих структуру цементита.
Рис.6.14 а. Треугольная призма 
из атомов железа, центрированная 
углеродом.
Рис.6.14 б.Октаэдрическая 
вакансия. 
На рисунке показаны межатомные расстояния Fe-C и V-Fe (V – ва-
кансия), рассчитанные с использованием экспериментальных параме-
тров. Отметим, что при анализе нейтронограмм было выявлено, что 
атомы углерода заполняют треугольные призмы, но не наблюдаются в 
октаэдрах. Это согласуется с межатомными расстояниями. Так теорети-
ческий радиус железа составляет 1.27 Å, а  углерода – 0.77 Å, т.е. рассто-
яние LFe-C должно составлять LFe-C=1.27+0.77=2.04 Å. Оно близко к 
среднему экспериментальному расстоянию LFe-C = 2.02 Å в треуголь-
ных призмах цементита (рис.6.14 a). В тоже время расстояние от цен-
тра октаэдра до атомов железа получилось всего 1.835 Å (рис.6.14 б) и, 
соответственно, трудно ожидать заполнение данных вакансий атомами 
углерода, что и показал эксперимент.
Таким образом, выполненные нейтронографические эксперимен-
ты подтвердили, что орторомбическая решетка цементита состоит из 
развернутых относительно друг друга треугольных призм атомов же-
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леза, центрированных атомами углерода. Призмы связаны в жесткий 
каркас через общие вершинные атомы железа (рис.6.13). Имеющиеся в 
структуре октаэдрические междоузлия вакантны. 
Как отмечено выше, наиболее интересные явления наблюдаются 
в цементите, связанном с ОЦК железом, при повышении температуры. 
На рис.6.15 приведены зависимости параметров и объема решетки це-
ментита от температуры измерения, построенные по уточненным экс-
периментальным данным, численные значения которых приведены в 
таблицах 6.3 и 6.4. 
Рис.6.15. Темпепратурные зависимости параметров и объема решетки це-
ментита Fe3C. Темные кружки – нагрев, светлые – охлаждение.
Видно, что параметры решетки увеличиваются с ростом темпе-
ратуры, пока цементит не растворяется в железе при структурном 
переходе выше 923 K. Из-за наблюдаемого гистерезиса цементит 
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формируется при более низкой температуре 893 K. Но значения па-
раметров решетки при охлаждении хорошо ложатся на температур-
ную зависимость при нагреве. Методом МНК мы из температурных 
зависимостей параметров получили соответствующие коэффициенты 
расширения. Отметим, что расширение решетки цементита с темпе-
ратурой анизотропно, максимальное расширение наблюдается вдоль 
оси b, для которой коэффициент термического расширения равен 
kb=(1.21±0.06)*10-4, тогда как для осей а и c значение коэффициентов 
равны ka=(0.83±0.05)*10-4 и kc=(0.69±0.06)*10-4, соответственно. Ани-
зотропия расширения связана с небольшими разворотами треуголь-
ных призм CFe6 в объеме ячейки. Для примера на рис.6.16 приведены 
проекции на плоскость aс.
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максимальное расширение наблюдается вдоль оси b, для которой 
коэффициент термического расширения равен kb=(1.21±0.06)*10-4, тогда 
как для осей b и c значение коэффициентов  равны ka=(0.83±0.05)*10-4 и 
kc=(0.69±0.06)*10-4, соответственно. Анизотропия расширения связана с 
небольшими разворо ами треугольных призм CFe6 в объеме ячейки. 
Для примера на рис.6.16 приведены проекции на плоскость ab.
Рис.6.16. Проекция на плоскость ac: Т=290 K (слева) и Т=923 K
(справа).
Важным параметром остается концентрация углерода в образце и в 
решетке цементита, в частности. Выше мы отметили два факта, во-
первых, углерод при комнатной температуре содержится в решетке 
цементита, но в доступных для его размещения узлах наблюдается ~
5% вакансий, во-вторых, после структурного перехода в ГЦК решетку и 
растворения фазы цементита весь исходный углерод сохраняется в 
междоузлиях. Обработка экспериментальных нейтронограмм дала 
неожиданный результат, концентрация углерода в решетке уменьшается 
с повышением температуры. На рис.6.17 показана температурная 
зависимость концентрации углерода в треугольных призмах.
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Рис.6.16. Проекция на плоскость ac: Т=290 K (слева) и 
Т=923 K (справа).
Важным параметром остается концентрация углерода в образце 
и в решетке цементита, в частности. Выше мы отметили два факта, 
во-первых, углерод при комнатной температуре содержится в решетке 
цементита, но в доступных для его размещения узлах наблюдается  ~ 
5% ваканс й, во-вторых, после структурного перехода в ГЦК р шетку 
и растворения фазы цементита весь исход й углерод сохраняется в 
междоузлиях. Обработка экспериментальных нейтроногра м дала не-
ожиданный результат, концентрация углерода в решетке уменьшается с 
повышением температуры. На ис. 6.17 показана температурная зави-
симость концентрации углерода в треугольных призмах.
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Рис.6.17. Концентрация углерода в цементите от температуры. Закрытые 
кружки – нагрев, открытые – охлаждение.
На рис.6.17 видно, что с увеличением температуры концентрация 
углерода в цементите уменьшается. Более того, мы наблюдаем, что 
при обратном переходе из ГЦК фазы в двухфазное состояние обра-
зуется цементит с пониженным содержанием углерода, но мере ох-
лаждения образца концентрация углерода в решетке цементита уве-
личивается, возвращаясь к исходной концентрации при комнатной 
температуре. Т.е. процессы, происходящие в структуре цементита 
полностью обратимы при изменении температуры. Напомним, что 
результаты исследования высокотемпературной ГЦК фазы показали 
сохранение в ее объеме всего исходного углерода. Следовательно, и 
при промежуточных температурах углерод не выходит из образца, но 
это означает, что он переходит из объема цементита в объем ОЦК же-
леза. Для подтверждения этого факта на рис.6.18 приведены темпе-
ратурные зависимости приведенного на атом объема ячейки ОЦК и 
ГЦК железа. 
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Рис. 6.18. Зависимость приведенного на один атом железа объема решетки в 
образце Fe+Fe3C от температуры (черные закрытые кружки - нагрев, 
открытые – охлаждение). Штрихпунктирная линия – данные для чистого 
железа из работы [12].
На рис.6.18 показаны все экспериментальные данные величины па-
раметра от температуры, полученные из анализа полных нейтронограмм, 
так и по определению параметра решетки по отдельным рефлексам с более 
мелким шагом по температуре. Вначале отметим наличие гистерезиса при 
прямом и обратном структурном превращении. Но что более важно, это 
различный наклон в изменении объема с температурой для чистого желе-
за и железа в исследованном нами двухфазном образце. Хорошо известен 
факт возрастания объема решетки железа при внедрении в нее углерода. 
Таким образом, мы объясняем более высокий коэффициент теплового рас-
ширения железа в нашем образце по сравнению с чистым железом пере-
ходом части атомов углерода из объема цементита. Этот факт согласуется 
с нашими результатами по понижению концентрации углерода в решетке 
цементита и сохранении общего количества углерода во всем объеме ис-
следуемого образца даже после структурного перехода в ГЦК решетку.
Наши результаты подтверждают гипотезу [12], согласно которой 
цементит не является химическим соединением, а должен скорее рас-
сматриваться как твердый раствор углерода в решетке железа. Тра-
2436.2. Экспериментальные результаты
диционные представления об узкой области гомогенности цементита 
основаны на результатах измерения температурной зависимости па-
раметров решетки  и косвенных данных, полученных на закаленных 
образцах. В тоже время, результаты работ  показывают, что такие дан-
ные не могут адекватно описывать состояние цементита при высоких 
температурах. Однако накопившиеся в последнее время факты [13-16], 
свидетельствуют, что концентрация углерода в решетке цементита су-
щественно зависит от способа его получения и изменяется при отжиге 
закаленного состояния. В [17-19] установлено, что в процессе интен-
сивной пластической деформации концентрация углерода в цементите 
может значительно понизиться (до 16 ат %), при сохранении его ор-
торомбической структуры. При этом покидающий цементит углерод 
сегрегирует на дефектах структуры феррита. 
Теоретическое исследование цементита с использованием перво-
принципных методов расчета [20-22] показало, что заполнение углеро-
дом призматических позиций в каркасе из атомов Fe является энерге-
тически более выгодным. Показано, что электронная структура слабо 
зависит от типа позиций углеродных атомов и мало меняется при от-
клонении от стехиометрии. Этот результат также подтверждает гипо-
тезу, согласно которой цементит не является химическим соединением.
Выводы
Выполнены исследования особенностей кристаллической струк-
туры цементита Fe3Cx полученного при различных условиях синтеза, 
методом нейтронографии, в том числе in-situ эксперименты в широком 
интервале температур. Анализ соотношений размеров существующих в 
решетке узлов в виде треугольных призм, октаэдров и радиуса углерода 
подтвердил, что атомы углерода заполняют лишь треугольные призмы. 
Также показано, что существует нестехиометрия по углероду во всех ис-
следованных образцах при комнатной температуре. Высокотемператур-
ные исследования обнаружили, что в двухфазной смеси ОЦК железа и 
цементита с повышением температуры наблюдается переход части угле-
рода из объема цементита в объем железа. С ростом температуры несте-
хиометрия цементита по углероду увеличивается, т.е. решетка цементи-
та сохраняет устойчивость при образовании вакансий в углеродной под-
решетке. Этот процесс обратим по температуре. Полученные результаты 
подтверждают гипотезу о том, что цементит следует рассматривать как 
фазу внедрения Fe3CX с широкой областью гомогенности.
Работа выполнена с использованием УНУ “НМК ИФМ” в рамках го-
сударственного задания ФАНО России (тема “Поток”, № 01201463334).
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Вопрос о существовании кристаллографической ориентационной 
связи между аустенитом, продуктами его распада, образующимися в 
процессе частичного изотермического превращения, и мартенситом, об-
разующимся при последующем охлаждении, обсуждается в литературе 
давно. Но из-за сложности получения достоверных экспериментальных 
данных этот вопрос до настоящего времени остаётся дискуссионным. 
В заэвтектоидных сталях в процессе изотермического распада аустени-
та образуются избыточные видманштеттовы карбиды (ВК) и перлит. В 
эвтектоидных углеродистых сталях изотермическое превращение приво-
дит к образованию пластинчатого перлита. Известно, что в пластинчатом 
перлите существует ориентационная связь между его структурными со-
ставляющими (ферритом и цементитом). Если перлитное превращение 
осуществлялось при относительно высоких температурах (700-650°С), 
то чаще всего между ферритом и цементитом реализуются ориентацион-
ные соотношения (о.с.) Питча-Петча [1, 2]:
[100]Ц ║ ~[3 1 1]Ф; [010]Ц ║ ~[131]Ф; [001]Ц ║ [ 2 1 5]Ф         (7.1)
При более низких температурах превращения преимущественно ре-
ализуются о.с. Багаряцкого [3]:
[100]Ц ║ [0 1 1]Ф; [010] ║ [1 1 1 ]Ф; [001]Ц ║ [211]Ф                     (7.2)
В монографии Курдюмова и др [4] отмечается, что рядом авторов 
более точным анализом обнаружено отклонение от о.с. (7.2) (c учетом 
поворота вокруг [010]Ц║ [1 1 1 ]Ф на 3,6°), при котором эксперименталь-
но наблюдается параллельность (101)Ц ║ ~{112}Ф. Это отвечает получен-
ным рентгенографическим методом о.с. Исайчева [5]:
(103)Ц ║ (101)Ф; [010]Ц ║ [1 1 1 ]Ф; [ 3 01]Ц ║ [ 1 2 1 ]Ф             (7.3)
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К настоящему времени известны экспериментальные данные о су-
ществовании между аустенитом и ВК о.с. Джойса [6, 7], Питча [8], Слиз-
вика [9], Томсона и Ховелла– [10, 11]. В высокоуглеродистых сталях с 
содержанием марганца 4-12% между избыточными ВК и аустенитом 
установлены о.с. Питча [8]: 
[100]ВК ║ ~ [5 5 4]А; [010]ВК ║ [110]А; [001]ВК ║ ~ [ 2 25]А        (7.4)
В стали Fe -1,09%C – 2,38%Mn между видманштеттовыми карбида-
ми и аустенитом обнаружены следующие о.с. [10]:
[100]ВК ║ ~ [181]А; [010]ВК ║ [10 1 ]А; [001]ВК ║ ~ [ 4 1 4 ]А        (7.5)
Два типа экспериментально установленных соотношений между ау-
стенитом и цементитом – о.с. Питча (4) и о.с. Томпсона (7.5), имеющие 
различный вид записи по отношению к осям ВК [100] и [001], характери-
зуются, тем не менее, одинаковыми свойствами. Из кристаллографическо-
го анализа [10,11] следует, что кроме параллельности плотноупакованных 
направлений [010]ВК ║ <110>А им отвечает также (хотя и не очень строго, 
с отклонением ~1,17˚) параллельность плотноупакованных плоскостей: 
{103}ВК ~║{111}А. Поскольку отклонение в ~1,17˚ практически невозмож-
но различить экспериментально, авторы [10,11] справедливо отмечают, 
что оба эти соотношения могут быть записаны в единой форме: 
{103}ВК ║{111}А, <010>ВК ║ <101>A, <301 >ВК ║ < 1 2 1 >А         (7.6)
В [12, 13] проведено электронно-микроскопическое исследование кри-
сталлографической связи структурных составляющих (аустенита, видман-
штеттовых карбидов ВК и мартенсита) в высокоуглеродистой стали 150Г4 
после изотермического превращения. Анализ показал, что между аустени-
том и ВК наблюдаются ориентационные соотношения, близкие к извест-
ным о.с. Питча (4), а между аустенитом и мартенситом – близкие к о.с. К-З. 
Экспериментально установлена ориентационная связь между ВК и мар-
тенситом, которая является следствием кристаллографической связи меж-
ду аустенитом и ВК и между аустенитом и мартенситом. Обнаружено, что 
наблюдаемые экспериментально ориентационные соотношения между ВК 
и мартенситом близки к о.с. Багаряцкого (2), которые предложены для опи-
сания кристаллографической связи между структурными составляющими 
перлита. Реализация такого варианта о.с. была объяснена с учетом кристал-
лографических особенностей структуры межфазных границ ВК/аустенит, 
вблизи которых преимущественно образуется мартенсит при охлаждении. 
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Более сложным является вопрос о существовании о.с. между аустени-
том и структурными составляющими перлита. В литературе неоднократно 
подчеркивалось, что перлит, а точнее его структурные составляющие фер-
рит и цементит не имеют явной кристаллографической связи с аустени-
том [4]. В то же время, в заэвтеэтоидных марганцевых сталях с перлитной 
структурой и ВК наблюдали восстановление исходного аустенитного зер-
на, как по форме, так и по ориентации [14]. В работе [15] взаимная ори-
ентация аустенита и ферритной составляющей перлита была определена 
электронно-микроскопическим методом. В ряде случаев обнаружены о.с. 
Курдюмова-Закса между аустенитом и ферритной составляющей перлита. 
В [14] определяли о.с. между ферритом и аустенитом рентгеноструктур-
ным методом. Показано, что положение полюсов <110> феррита связано 
с кристаллографическими осями аустенита. Определить точный вид о.с. 
между ними не удалось, однако отмечалась тенденция к параллельности 
плотноупакованных плоскостей и направлений двух фаз. Было высказано 
предположение [14], что само наличие о.с. Багаряцкого между ферритом 
и цементитом, включающее параллельность плотноупакованных плоско-
стей и направлений цементита и феррита в перлите, служит признаком о.с. 
между структурными составляющими перлита и аустенитом. 
В главе 7 представлены результаты электронно-микроскопического 
анализа ориентационной связи между исходным аустенитом и тонкопла-
стинчатым перлитом, составляющие которого (феррит и цементит) свя-
заны между собой о.с. Багаряцкого (7.2). При исследовании о.с. между 
ферритом и аустенитом анализировали параллельность плотноупакован-
ных плоскостей и направлений двух фаз, предполагая возможность вы-
полнения о.с. Курдюмова-Закса или близких к ним других известных о.с. 
между аустенитом и мартенситом. 
7.1. МАТЕРИАЛ И МЕТОДИКА ИССЛЕДОВАНИЯ
Исследование проводили на образцах заэвтектоидной углеродистой 
стали 120Г4, содержащей (мас.%) 1.2 С, 4.3 Mn, 0.20 Si, 0.07 Cr, 0.06 Ni, 
0.01 Р, 0.032 S. Образцы нагревали до 1150°С и выдерживали в течение 
10 мин для получения однородного аустенитного состояния. Размер ау-
стенитного зерна 1-2 мм. После окончания выдержки образцы переноси-
ли в нагретую до температуры 550°С печь на 15 мин для осуществления 
частичного изотермического распада, а затем закаливали в воде. Анализ 
ориентации аустенитного зерна проводили с использованием рентгенов-
ского микроанализатора INKACRYSTAL. 
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Тонкую структуру стали 120Г4 изучали электронно- микроскопи-
ческим методом с использованием микроскопа JEM-200CX при ускоря-
ющем напряжении 160 кВ. Фольги для электронно-микроскопических 
исследований изготовляли по стандартным методикам.
При исследовании стали оказалось невозможным получение микро-
дифракций от трёх фаз на одной электронограмме, поскольку между оста-
точным аустенитом и перлитом при охлаждении всегда образуется мартен-
сит (рис.7.1). Это вносило несколько бóльшую экспериментальную ошибку, 
чем принято при определении о.с. (например, между аустенитом и мартен-
ситом). Микродифракции, полученные от аустенитной области и от одной 
из ближайших к аустениту перлитных колоний (отстоящих от аустенита 
не более чем на 3-4 мкм в пределах одного зерна аустенита), индицирова-
ли при одном и том же угле наклона гониометра. Для анализа выбирались 
только те перлитные колонии, которые не были ориентационно связаны с 
видманштеттовыми карбидами. Изучали ориентационную связь трёх фаз: 
аустенита, феррита и цементита (две последние – составляющие перлита). 
Поскольку кристаллографическая связь между составляющими перлита хо-
рошо известна, анализ о.с. проводили в координатах либо феррита, либо це-
ментита (составляющих перлита). Ориентационные соотношения двух фаз, 
связанных фазовым превращением, обычно (и это кажется логичным) рас-
сматривают и анализируют в координатах исходной фазы. В данном случае, 
однако, выбор координат не имеет принципиального значения, поскольку 
чисто геометрически рассмотрения этих соотношений в координатах двух 
различных фаз эквивалентны между собой.
 239 
между остат чным аустенитом и перлитом при охлаждении всегда 
образуется мартенсит (рис.7.1). Э о вносило несколько 
бó ьшуюэксперимента ьную ошибку, че  пр нято при определении 
о.с. (например, между аустенитом и мартенситом). Микродифракции, 
полученные от аустенитной области и от одной из ближайших к 
аустениту перлитных колоний (отстоящих от аустенита не более чем на 
3-4 мкм в пределах одного зерна аустенита), индицировали при одном и 
том же угле наклона гониометра. Для анализа выбирались только те 
перлитные колонии, которые не были ориентационно связаны с 
видманштеттовыми карбидами. Изучали ориентационную связь трѐх 
фаз: аустенита, феррита  и цементита (две последние – составляющие   
перлита). Поскольку кристаллографическая связь между 
составляющими перлита хорошо известна, анализ о.с. проводили в 
координатах либо феррита, либо цементита (составляющих перлита). 
Ориентационные соотношения двух фаз, связанных фазовым 
превращением, обычно (и это кажется логичным) рассматривают и 
анализируют в координатах исходной фазы. В дан м случае, однако, 
выбор координат не имеет принципиального значени , поскольку чисто 
геометрически рассмотрения этих соотношений в координатах двух 
различн х фаз эквивале тны между собой. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
0.4 мкм 
А М 
Ф+Ц 
Рис.7.1. Светлопольное изображение фрагмента 
микроструктуры стали120Г4, содержащей аустенит (А), 
мартенсит (М) и перлит, который состоит из чередующихся 
пластин феррита и цементита (Ф+Ц). Стрелками показаны 
двойники в аустените. 
 
Рис.7.1. Светлопольное изображение фрагмента микроструктуры стали 120Г4, со-
держащей аустенит (А), мартенсит (М) и перлит, который состоит из чередующихся 
пластин феррита и цементита (Ф+Ц). Стрелками показаны двойники в аустените.
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На полученных микродифракциях находили совпадающие направ-
ления. Параллельные оси зон и лежащие в них параллельные направ-
ления давали экспериментальную кристаллографическую связь между 
тремя фазами. При построении совместных стереографических проек-
ций для всех изученных фрагментов вычислялись матрицы перехода от 
лабораторной системы координат, определенной для каждого фрагмента, 
к главным осям цементита или феррита.
7.2. АНАЛИЗ ОРИЕНТАЦИОННЫХ СООТНОшЕНИЙ
В соответствии с диаграммой состояния в заэвтектоидной стали 
120Г4 в процессе частичного изотермического распада при Т=550°С 
происходит образование перлита. В результате при комнатной темпе-
ратуре в структуре стали присутствуют перлит и аустенит, часто раз-
деленные участками мартенсита. При анализе о.с. между перлитными 
составляющими и аустенитом мы, прежде всего, находили фрагмен-
ты сохранившегося непревращенного аустенита. Экспериментально 
было показано [15], что перлитные колонии начинают зарождаться 
вблизи границ зерен аустенита и на других дефектах внутри аустенит-
ного зерна. Можно считать, что в изучаемом нами многофазном ма-
териале сохранившийся аустенит скорее всего относится к наименее 
дефектным областям исходного аустенитного зерна, расположенным 
вдали от границ зерен. 
Поскольку между остаточным аустенитом и перлитом при охлаж-
дении часто образуется мартенсит (рис.7.1), оказалось невозможным 
получить микродифракции от рядом расположенных фаз аустенита 
и структурных составляющих перлита. Существование мартенсита 
между интересующими нас фазовыми составляющими вносит бо́ль-
шую экспериментальную ошибку, чем обычно наблюдаемая (~5-6º) 
при определении ориентационной связи, например между аустенитом 
и мартенситом. На рис.7.2 представлена одна из стереографических 
проекций (для отражений {100}A), полученная при съемке микро-
рентгеновским методом с области в пределах одного исходного зерна 
аустенита. Хорошо видно, что имеется одна основная ориентация и 
две другие, более слабые. Основной набор полюсов {100} относится 
к отражениям от исходного аустенитного зерна, второй набор полю-
сов {100}дв относится к объему материала, занимаемому двойниками 
по плоскостям (111). Полюсы {100} и {100}дв соединены сплошными 
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линиями на рис.7.2. Третий набор полюсов (соединены штриховой 
линией на рис.7.2) можно отнести к небольшому объему внутри ис-
ходного зерна, ориентация которого близка к вторично двойникован-
ному аустениту. Таким образом, можно считать, что при электрон-
но-микроскопическом исследовании в большинстве изученных нами 
случаев перлитные колонии были расположены внутри аустенита од-
ной ориентировки. Достаточная устойчивость полученных результа-
тов при определении ориентационных соотношений между аустени-
том и структурными составляющими перлита может свидетельство-
вать о надежности использованной методики исследования. 
 Электронно-микроскопическое наблюдение показало, что в ферритной матрице 
пластинчатого перлита, полученного при изотермическом распаде аустенита, сразу после 
завершения превращения отсутствуют субзеренные границы и практически нет 
одиночных дислокаций, но присутствуют дислокационные сетки на межфазной 
поверхности феррит/цементит. В процессе дополнительной изотермической выдержки в 
ферритной составляющей перлита наблюдается появление одиночных дислокаций и 
формирование дислокационных субграниц. В частности, в ферритной составляющей 
перлита, полученного при 650ºС после дополнительной изотермической выдержки при 
700ºС в течение 180 мин, на темнопольном изображении в рефлексе g=1 2 1 α хорошо 
видна дислокационная сетка, образованная дислокациями двух типов. Погасание этих 
дислокаций отмечено в рефлексах g= 1 10α и g=200α. Векторы Бюргерса дислокаций в 
сетке были определены как b=1/2[11 1 ] и b=[011]. Появление дислокационной сетки 
приводит к образованию в ферритной матрице разориентированных на ~ 3..5º областей.
Рис.7.2
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01
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001дв
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Рис.7.2. Стереографическая проекция, полученная от фрагмента образца в 
пределах одного зерна исходного аустенита и ее индицирование 
для полюсов {100} аустенита
Для 18 фрагментов проведен детальный анализ ориентационной 
связи между исходным аустенитом и тонкопластинчатым перлитом, со-
ставляющие которого (феррит и цементит) связаны между собой о.с. Ба-
гаряцкого (7.2). 
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Рис.7.3. Светлопольные изображения и электронограммы, 
полученные при одном наклоне гониометра,  для аустенита (а) и 
перлита (б). 
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Рис.7.3. Светлопольные изображения и электронограммы, полученные при 
одном наклоне гониометра, для аустенита (а) и перлита (б).
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На рис.7.3, 7.4 представлены результаты определения о.с. между 
аустенитом и фазовыми составляющими тонкопластинчатого перлита 
для одного из 18 изученных фрагментов. На рис.7.3а,б даны 
светлопольные изображения микрофрагментов аустенита и перлита. На 
рис.7.3в,г показаны соответственно электронограмма аустенита и 
совместная электронограмма феррита и цементита, полученные при 
одном наклоне оси гониометра для близко расположенных фрагментов 
аустенита и перлита. После проведенного индицирования этих 
электронограмм была определена параллельность осей зон и полюсов 
плоскостей, соответственно: [01 1 ]А ║[ 1 1 2 ]Ф║[ 3 01]ц; (511)А║( 1
11)Ф║(010)ц. На рис.7.4а построены совместные стереографические 
проекции трех фаз (аустенита, феррита и цементита). В центр 
стереографических проекций помещены полюсы, отвечающие 
параллельным осям зон [01 1 ]А║[ 1 1 2 ]Ф║[ 3 01]ц, определенным из 
электронограмм, рис. 7.3. Ось ОХ выбиралась параллельной 
совпадающим полюсам плоскостей (511)А║( 1 11)Ф║(010)ц на этих же 
электронограммах. Совпадающие полюсы плоскостей (511)А║( 1
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Рис.7.4. Совместные стереографические проекции трех фаз. 
(а) – стереографическая проекция, отвечающая рис.3. В центре оси зон [01 ]А ║ [
]ф ║[ 01]ц;  
(б) – то же с заменой кристалла аустенита на двойниковый по плоскости (1 1).  
Обозначения:   □, Δ  ,○ , – полюсы hkl аустенита, ■, ▲,  –  полюсы hkl феррита,  +  
–  полюсы цементита. 
Штрихпунктирной линией обозначен след плоскости двойникования 
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Рис.7.4. Совместные стереог ские проекции трех фаз.
(а) – стереографическая проекция, отвечающая рис. 7.4. В центре оси зон 
[011]А ║ [ 211 ]ф ║[301]ц; 
(б) – то же с заменой кристалла аустенита на двойниковый по плоскости (111). 
Обозначения:   □, Δ  ,○ , – полюсы hkl аустенита, ■, ▲, • –  полюсы hkl ферри-
та,  +  –  полюсы цементита.
Штрихпунктирной линией обозначен след плоско и двойникования
а)  б)
2517.2. Анализ ориентационных соотношений
На рис.7.3, 7.4 представлены результаты определения о.с. между ау-
стенитом и фазовыми составляющими тонкопластинчатого перлита для 
одного из 18 изученных фрагментов. На рис. 7.3 а, б даны светлополь-
ные изображения микрофрагментов аустенита и перлита. На рис. 7.3 в, 
г показаны соответственно электронограмма аустенита и совместная 
электронограмма феррита и цементита, полученные при одном накло-
не оси гониометра для близко расположенных фрагментов аустенита 
и перлита. После проведенного индицирования этих электронограмм 
была определена параллельность осей зон и полюсов плоскостей, соот-
ветственно: [01 1 ]А ║[ 1 1 2 ]Ф║[ 3 01]ц; (511)А║( 1 11)Ф║(010)ц. На рис.7.4 
а построены совместные стереографические проекции трех фаз (аусте-
нита, феррита и цементита). В центр стереографических проекций поме-
щены полюсы, отвечающие параллельным осям зон [ 1 01]А║[ 1 1 2 ]Ф║[
3 01]ц, определенным из электронограмм, рис. 7.3. Ось ОХ выбиралась 
параллельной совпадающим полюсам плоскостей (511)А║( 1 11)Ф║(010)ц 
на этих же электронограммах. Совпадающие полюсы плоскостей 
(511)А║( 1 11)Ф║(010)ц расположены на окружности стереографической 
проекции, а их радиус-векторы параллельны соответствующим век-
торам обратной решетки на электронограммах (рис. 7.3). Видно, что 
полюсы цементита [ 1 00]Ц, [010]Ц, [001]Ц близки к полюсам феррита 
[01 1 ]Ф, [ 1 11]Ф, [ 2 1 1 ]Ф соответственно, что свидетельствует о вы-
полнении о.с. Багаряцкого. Замкнутыми пунктирными линиями на 
рис. 7.4 а отмечены также достаточно хорошо совпадающие полюсы 
феррита и цементита, входящие в о.с. Исайчева (7.3). В нашем случае: 
[010]ц ║[ 1 11]Ф; ( 1 03)ц ║(101)Ф. Для выявления о.с. между аустенитом 
и ферритом на рис. 7.4 а нанесены все полюсы этих фаз, относящиеся 
к плотноупакованным плоскостям и направлениям. Хорошо видно, что 
на рис. 7.4 а нет параллельности между какими-либо парами указанных 
полюсов, что свидетельствовало бы о выполнении о.с. Курдюмова-Закса. 
Отсутствует также близость между полюсами плотноупакованных пло-
скостей и направлений аустенита и цементита, входящих в о.с. (7.6). 
Видимое отсутствие о.с. между исходным аустенитом и ферритом еще 
не означает отсутствие кристаллографической связи между этими фазами. 
Возможно существование опосредованных ориентационных соотношений, 
которые являются следствием кристаллографической связи между аустени-
том и ферритом с другой структурной составляющей. Электронно-микро-
скопически мы наблюдали в микроструктуре аустенита высокую плотность 
тонких двойников (рис. 7.1, 7.3 а). Мы предполагаем, что микродвойники 
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аустенита являются такой структурной составляющей, которые в рассма-
триваемом случае могут играть существенную роль при изотермическом 
образовании перлита. В рамках проведенного экспериментального иссле-
дования невозможно выявить детали кинетики такого превращения, однако 
оказалось возможным выявить роль двойникования в реализации о.с. между 
аустенитом и структурными составляющими перлита. 
При анализе экспериментальных результатов мы полагали, что под-
стройка решеток феррита и цементита происходит по отношению не к 
исходному аустенитному зерну, а к одному из фрагментов с двойниковой 
ориентацией. Для этого вычислялись положения двойниковых полюсов 
по отношению к исходному аустениту (для четырех возможных двой-
ников {111}), и строилась совместная с ферритом и цементитом стере-
ографическая проекция для того варианта двойника, который давал о.с. 
Курдюмова-Закса. На рис. 7.4 б представлены о.с. между (111)-двойником 
аустенита и структурными составляющими перлита. Хорошо видна па-
раллельность плотноупакованных направлений [010]ц║[ 1 11]Ф║[011]двА 
и плоскостей ( 1 03)ц║(101)Ф║(1 1 1)двА всех трех фаз. Это означает вы-
полнение для двойникованного аустенита с ферритом о.с. Курдюмо-
ва-Закса, а с цементитом – о.с. (7.6). Таким образом, для представлен-
ного фрагмента (рис.7.3) с учетом подстройки структурных составляю-
щих перлита к одному из двойников аустенита существует кристалло-
графическая связь между тремя фазами. 
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1 03)ц║(101)Ф║(1 1 1)двА всех трех фаз. Это означает выполнение для 
двойникованного аустенита с ферритом о.с. Курдюмова-Закса, а  с 
цементитом – о.с. (7.6). Таким образом, для представленного фрагмента 
(рис.7.3) с учетом подстройки структурных составляющих перлита к 
одному из двойников аустенита существует кри таллографическая связь 
между тремя фазами.  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Различные экспериментальные наблюдения, полученные от 18 
изученных фрагментов, сводились в стандартный стереографический 
квадрант цементита. При построении сводных данных каждая из 
стереографических проекций от отдельного фрагмента поворачивалась 
таким образом, чтобы центр проекции совпадал с направлением [010]ц, а 
ось ОХ – с направлением [001]ц. На рис.7.5 представлено распределение 
полюсов плотноупакованных плоскостей и направлений феррита, на 
рис.7.6 – плотноупакованных плоскостей и направлений для исходного 
и двойникованного аустенита, демонстрирующие экспериментально 
определенную кристаллографическую связь между тремя фазами. 
Крестами на всех проекциях рис.7.5, 7.6 отмечены основные полюсы 
цементита, отвечающие трѐм осевым направлениям и двум 
001ц 
100ц 
010ц 
Рис.7.5. Распределение экспериментальных полюсов 
плотноупакованных направлений (а) и плоскостей (б) феррита в 
стереографическом квадранте цементита. 
 
(а) 
 
001ц 
100ц 
010ц 
103ц 
(б)                                  а)                                                                             б)
Рис.7.5. Распределение экспериментальных полюсов плотноупакованных направ-
лений (а) и плоскостей (б) феррита в стереографическом квадранте цементита.
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Различные экспериментальные наблюдения, полученные от 18 изу-
ченных фрагментов, сводились в стандартный стереографический ква-
дрант цементита. При построении сводных данных каждая из стереогра-
фических проекций от отдельного фрагмента поворачивалась таким об-
разом, чтобы центр проекции совпадал с направлением [010]ц, а ось ОХ – 
с направлением [001]ц. На рис. 7.5 а представлено распределение полю-
сов плотноупакованных плоскостей и направлений феррита, на рис. 7.5 б – 
плотноупакованных плоскостей и направлений для исходного и двойнико-
ванного аустенита, демонстрирующие экспериментально определенную 
кристаллографическую связь между тремя фазами. Крестами на всех про-
екциях рис. 7.5 а, 7.5 б отмечены основные полюсы цементита, отвечаю-
щие трём осевым направлениям и двум плотноупакованным плоскостям 
{103}; заштрихованными треугольниками – полюсы направлений феррита 
<111>Ф и плоскостей аустенита (двойника аустенита) {111}А; заштрихо-
ванными кружками – полюсы плоскостей {110}Ф и направлений <110>А. 
На рис. 7.5 а большими незаштрихованными кружками отмечено поло-
жение полюсов феррита {110}Ф и <111>Ф, рассчитанное для о.с. Багаряцкого 
(7.2). Для выбранной группы наблюдений (18 фрагментов) параллельность 
плотноупакованных направлений цементита и феррита определяется с боль-
шой степенью достоверности: экспериментальные отклонения от рассчи-
танных положений полюсов составляют в среднем ~ 2 градуса. Отклонения 
плотноупакованных плоскостей феррита от расчетных значений несколько 
больше – ~4 градуса. В обоих случаях наблюдаемые отклонения не превыша-
ют экспериментальной погрешности 5º. На рис.7.5 б видно, что отклонение 
экспериментальных полюсов плотноупакованных плоскостей феррита от по-
люса плотноупакованной плоскости {103}Ц цементита несколько больше (до 
7 градусов). Таким образом, для изученных фрагментов хорошо выполняются 
о.с. Багаряцкого (7.2) и несколько хуже – о.с. Исайчева (7.3).
На рис. 7.6 а-в представлены результаты анализа о.с. между аустени-
том и цементитом и между аустенитом и ферритом для всех изученных 
фрагментов. Заштрихованными кружками (рис.7.6  а), треугольниками 
(рис.7.6 б) и квадратами (рис.7.6  в) показано положение эксперимен-
тально найденных полюсов аустенита <110>А, {111}А, <100>А, соот-
ветственно. Большими не заштрихованными ромбами (◊) показано по-
ложение тех же полюсов аустенита рассчитанных в соответствии с о.с. 
(7.6) между аустенитом и цементитом и о.с. Курдюмова-Закса между ау-
стенитом и ферритом. На рис.7.6 а видно, что лишь ~третья часть всех 
экспериментальных полюсов <110>А группируется вблизи расчетных 
положений. Еще более слабо выражена такая группировка для полюсов 
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{111}А, <100>А (рис.7.6 б, в). Заметные области сгущения полюсов не на-
блюдаются не только вблизи рассчитанных теоретически полюсов (для 
о.с.Курдюмова-Закса), но и вблизи каких-либо других. Таким образом, 
распределение экспериментальных полюсов не выявляет кристаллогра-
фической связи между исходным аустенитом и структурными составля-
ющими перлита, отвечающей о.с. (7.6) и о.с. Курдюмова-Закса. 
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Рис.7.6. Распределение экспериментальных полюсов аустенита <110> (а), 
{111}(б) и <100> (в) в стереографическом квадранте цементита. 
(г) – полюсы плотноупакованных плоскостей и лежащих в них 
плотноупакованных направлений двойникованного аустенита                
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Рис.7.6. Распределение экспериментальных полюсов аустенита <110> (а), 
{111}(б) и <100> (в) в стереогр фическом квадр нте цементита.
(г) – полюсы плотноупакованных плоскостей и лежащих в них плотноупакован-
ных на равле ий двойникованного аустенита 
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Чтобы проверить наши предположения о роли микродвойникования 
в формировании кристаллографической связи между аустенитом и пер-
литом, на всех рисунках (7.6 а-в) окружностями 4-х различных размеров 
нанесены рассчитанные положения соответствующих полюсов (<110>А, 
{111}А, <100>А) для всех вариантов плоскостей двойникования {111}
аустенита. Видно, что большая часть экспериментальных точек груп-
пируется вблизи теоретически рассчитанных полюсов двойникованно-
го аустенита, плотность экспериментальных полюсов пропорциональна 
плотности теоретических. 
На рис.7.6 г в стереографическом квадранте цементита от каждо-
го из изученных фрагментов нанесены по две пары полюсов (включаю-
щие плотноупакованную плоскость и лежащее в ней плотноупакованное 
направление от двойникованного аустенита и феррита), которые дают 
наименьшие углы отклонения от соответствующих полюсов цементита 
[010]ц и {103}ц. Как видно на рис. 7.6 г, полюсы двойникованного аусте-
нита достаточно хорошо группируются вблизи соответствующих полю-
сов цементита, хотя и хуже, чем для феррита, а между двойникованным 
аустенитом и ферритом с такой же экспериментальной погрешностью 
выполняются о.с. Курдюмова-Закса. Таким образом, для большинства 
экспериментально изученных фрагментов между тремя фазами, включа-
ющими вместо аустенита его двойниковый вариант, выполняются следу-
ющие соотношения:
[010] ц ║<111>Ф ║<110>Адв; {103}ц║{110}Ф ║{111}Адв             (7.7)
Таким образом, для всех экспериментально исследованных случа-
ев удалось выявить кристаллографическую ориентационную связь (7.7) 
между плотноупакованными направлениями и плоскостями трех фаз – 
структурных составляющих перлита и одним из двойниковых вариантов 
аустенита. Такая параллельность обеспечивает близкое расположение 
атомов указанных фаз. В частности, она была получена нами экспери-
ментально в [14] при определении совместных (для трёх фаз) о.с. меж-
ду аустенитом, ВК и мартенситом. Отметим, что в отдельных случаях 
(7 вариантов из 18) несколько лучшие соотношения (ближе к о.с. Курдю-
мова-Закса) между двойникованным аустенитом и ферритом перлита 
наблюдались для пар плотноупакованных плоскостей и направлений, не 
входящих в о.с. (7.7). 
Проведенные в настоящей работе электронно-микроскопические 
исследования свидетельствуют о высокой плотности микродвойников и 
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дефектов упаковки, которые наблюдаются в пределах микрофрагментов 
с остаточным аустенитом (рис. 7.1, 7.3). Рентгенографическое исследо-
вание также показало наличие достаточно высокой плотности двойни-
ков в аустените (рис.7.2). Эти результаты означают, что энергия ДУ в 
аустените достаточно низкая, так что вероятность образования микро-
двойников высока. Анализ многочисленных экспериментальных данных 
показывает [18, 19], что значения энергии ДУ в аустенитных Fe-Cr-Ni 
сталях изменяются в пределах 10-100 мДж/м2, а в малолегированных 
сталях не превосходят значения ~ 30 мДж/м2. Таким образом, эти сплавы 
относятся к числу материалов с низким значением энергии ДУ, что во 
многом определяет их деформационные, прочностные и коррозионные 
свойства. Обнаружена высокая чувствительность величины энергии ДУ 
как к примесям замещения, так и к примесям внедрения [20]. В част-
ности, примеси внедрения (азот, углерод) могут значительно повышать 
величину энергии ДУ. 
Можно предположить, что в процессе изотермического распада про-
исходит перераспределение углерода в результате восходящей диффузии 
углерода в области непосредственной близости к растущей пластине 
цементита. Обеднение аустенита углеродом должно приводить к значи-
тельному понижению энергии ДУ и, таким образом, – к возможности ре-
лаксации напряжений, возникающих при фазовом превращении, путем 
двойникования. Возрастание плотности двойников в аустените в процес-
се перлитного превращения позволяет понять, почему при исследовании 
о.с. в настоящей работе установлена кристаллографическая связь струк-
турных составляющих перлита с двойникованным аустенитом. 
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В заэвтектоидных сталях в процессе изотермического распада аусте-
нита образуются избыточные карбиды и перлит. При ускоренном охлаж-
дении избыточные карбиды могут выделяться в виде видманштеттовых 
карбидов (ВК). При охлаждении до комнатной температуры наблюдается 
частичное превращение аустенита в мартенсит. Таким образом, в струк-
туре стали присутствует некоторое количество сохранившегося аустенита 
и продукты его распада: ВК, перлит и мартенсит. К настоящему времени 
известны экспериментальные данные о существовании между аустенитом 
и ВК ориентационных соотношения (о.с.) Джоу и Шифлета [1], Питча [2], 
Слизвика [3], Кутелии [4]. В углеродистых сталях с содержанием 0.6-1.4% 
углерода между аустенитом и мартенситом выполняются о.с. Курдюмо-
ва-Закса [5, 6]. Морфология мартенсита в углеродистых сталях опреде-
ляется главным образом концентрацией углерода [7-10]. При реализации 
о.с. Курдюмова-Заксапри γ→α превращении могут образовываться кри-
сталлы мартенсита с любой из 24 вариантов возможных ориентировок. В 
реальных экспериментальных условиях одновременно редко наблюдает-
ся весь набор ориентировок кристаллов мартенсита. Ограничение числа 
ориентировок мартенсита чаще всего связывают с влиянием внешних или 
внутренних напряжений [10]. Вопрос о существовании кристаллографи-
ческой связи между всеми структурными составляющими (мартенситом, 
аустенитом, перлитом и ВК) остается не решенным, хотя существование 
подобной связи можно было ожидать, так как в пределах одного и того же 
исходного аустенитного зерна происходит ориентированное образование 
ВК, перлита и мартенсита.
В главе 8 проведен электронно-микроскопический анализ ориента-
ционной связи между исходным аустенитом, ВК и мартенситом. Кроме 
известных о.с. между ВК и аустенитом и о.с. Курдюмова-Закса между 
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аустенитом и мартенситом в работе экспериментально определена кри-
сталлографическая связь между ВК и мартенситом. С использованием 
различных вариантов известных о.с. между ВК и аустенитом и между 
аустенитом и мартенситом были рассчитаны ожидаемые о.с. между ВК 
и мартенситом. Проведено сопоставление расчетных и эксперименталь-
ных данных. 
Более сложная ситуация возникает, когда к перечисленным фазам до-
бавляется перлит. Известно, что в пластинчатом перлите существует ори-
ентационная связь между его структурными составляющими (ферритом и 
цементитом). Если перлитное превращение осуществлялось при относи-
тельно высоких температурах (700-650°С), то чаще всего между ферритом 
и цементитом реализуются о.с. Питча-Петча, при более низких темпера-
турах превращения преимущественно реализуются о.с. Багаряцкого [6]. В 
сталях с относительно мелким зерном аустенита большая часть перлитных 
колоний зарождается на границах аустенитных зерен. Это обстоятельство 
затрудняет анализ кристаллографической связи фаз перлитной составляю-
щей с аустенитом, так как даже при наличии такой ориентационной связи 
трудно определить, с каким из аустенитных зерен она осуществилась. В 
заэвтектоидных сталях с крупным зерном аустенита зарождение значи-
тельной части перлитных колоний может происходить либо на ВК, либо 
на других дефектах внутри аустенитного зерна [11].
8.1.МАТЕРИАЛ И МЕТОДЫ ИССЛЕДОВАНИЯ
Исследование проводили на образцах заэвтектоидной углеродистой 
стали 150Г4, содержащей (мас.%) 1.5 С, 4.3 Mn, 0.20 Si, 0.07 Cr, 0.06 Ni, 
0.010 Р, 0.032 S. Образцы нагревали до 1150°С и выдерживали в течение 
10 мин для получения однородного аустенитного состояния. После окон-
чания выдержки образцы переносили в нагретую до температуры 680°С 
печь на 15 мин для осуществления частичного изотермического распада, 
а затем закаливали в воде.
Металлографическое исследование проводили на оптическом ми-
кроскопе “NEOPHOT-30”. Для выявления структуры на металлографи-
ческих шлифах использовали травление в 4%-ом спиртовом растворе 
HNO3. Тонкую структуру стали 150Г4 изучали электронномикроскопи-
ческим методом с использованием микроскопа JEM-200CX при уско-
ряющем напряжении 160 и 200 кВ. Фольги для электронно-микроско-
пических исследований изготовляли по стандартным методикам. Для 
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определения ориентационной связи между структурными составляю-
щими проводили индексирование серии электронно-микроскопических 
изображений, относящихся к фиксированному микрофрагменту и полу-
ченных при разных углах наклона образца в колонне микроскопа (угол 
наклона образца варьировался в пределах от +45 до −45°). Подробно ме-
тодика индициированияэлектронограмм представлена в [12-14]. 
8.2. РЕЗУЛЬТАТЫ ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫХ ИССЛЕДОВАНИЙ
В соответствии с диаграммой состояния в заэвтектоидной стали 
150Г4 в процессе изотермического распада, прежде всего, происходит 
выделение из аустенита ВК. В прилежащих к ВК областях понижается 
содержание углерода, поэтому в дальнейшем в зависимости от условий 
охлаждения в этих участках возможно образование перлита или мартен-
сита. При небольшой степени распада аустенита и последующем бы-
стром охлаждении, как это было в данном случае, наблюдали образова-
ние мартенсита. Таким образом, в результате при комнатной температуре 
в структуре стали присутствуют ВК и аустенит, разделенные участками 
мартенсита. 
На рис. 8.1 представлена структура аустенита (А), внутри которого 
проходит протяженная цементитная пластина (ВК). Кроме того, вблизи 
пластины ВК образовалось несколько кристаллов мартенсита (М). На 
электронно-дифракционной картине, снятой с данного участка структу-
ры, присутствуют рефлексы всех трех фаз: аустенита, мартенсита и це-
ментита. На рис. 8.2 а приведена схема расшифровки электронограммы, 
из которой видно, что направление цементита <001>ВК  параллельно мар-
тенситному направлению типа <211>м. Известно, что параллельность 
этих кристаллографических направлений является свидетельством ре-
ализации о.с. Багаряцкого между цементитом и ферритом в перлите. 
Рассмотрим более подробно причины, обусловившие возникновение 
кристаллографической связи между ВК и мартенситом, характерной для 
цементита и феррита в перлите, или для цементита в отпущенном мар-
тенсите. При расшифровке электронограммы, на которой присутствуют 
рефлексы аустенита, ВК и мартенсита, сначала проводили индицирова-
ние рефлексов аустенита. Рефлексы аустенита выбирались произвольно. 
Индицирование рефлексов мартенсита осуществлялось с учетом о.с. 
Курдюмова-Закса между аустенитом и мартенситом. При определении 
индексов решетки цементита (ВК) проверялись различные вариан-
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ты известных о.с. На электронограмме, снятой с участка структуры на 
рис. 8.1 а, и схеме расшифровки на рис. 8.2 а присутствуют рефлексы 
аустенита, ось зоны [1 7 2]А, мартенсита – [ 1 3 5]м и цементита – [ 1 20]
ВК. Видно, что существует ориентационная связь между аустенитом и 
мартенситом, а также между аустенитом и ВК:
( 1 1 3 )А~║ (3 1 0)М ~ ║ ( 2 1 3 )BK                                               (8.1), 
[1 7 2]А ║ [ 1 3 5]м ║ [ 1 20]ВК                                                      (8.2). 
На рис. 8.2 б изображена стереографическая проекция, представ-
ляющая ориентационные соотношения между аустенитом, мартенси-
том и цементитом с осями зон [1 7 2]А ║ [ 1 3 5]м ║ [ 1 20]ВК, которые 
получены экспериментально. Вдоль оси ОX выведены рефлексы 
( 1 1 3 )А~║ (3 1 0)М~║ ( 2 1 3 )BK, параллельность которых также уста-
новлена экспериментально. На рис. 8.2 б изображены полюсы, относя-
щиеся к плоскостям {100}, {110}, {111} и {112} аустенита, мартенсита 
и цементита. Темными символами обозначены полюсы hkl решетки мар-
тенсита, светлыми - полюсы hkl решетки аустенита. Расчет показал, и из 
рис. 8.2б видно, что хорошо выполняется параллельность плотноупако-
ванных плоскостей и направлений ( 1 1 1 )А ║ (1 1 0)М, [0 1 1]А ║ [ 1 1 1]М, 
что отвечает о.с. Курдюмова-Закса. Крестиками на совмещенной стере-
ографической проекции (рис. 8.2 б) аустенита и мартенсита отмечены 
рассчитанные положения полюсов {100}ВК. Полюс ( 100)ВК расположен 
вблизи полюса (1 1 1 ) аустенита и составляет угол ~ 8,5° от полюса 
(4 5 5 )А; полюс (010)ВК – составляет угол ~4,1°от полюса (0 1 1)А и по-
люс (00 1 )ВК – угол ~9,8° от полюса ( 5 2 2 )А. Полученные соотноше-
ния близки к известным о.с. Питча между аустенитом и ВК. Аналогич-
но получены соотношения между мартенситом и цементитом: полюс 
( 1 00)ВК составляет угол ~2,4° от полюса (101)М; полюс (010)ВК – угол 
~7,0° от полюса ( 1 1 1)М и полюс (00 1 )ВК – угол ~2,1° от полюса (1 2 1 )М 
(см. таблицу 8.1). Полученные соотношения достаточно близки к извест-
ным о.с. Багаряцкого, наблюдающимся между цементитом и ферритом в 
перлите [3], однако мы обнаружили аналогичную ориентационную связь 
между мартенситом и ВК. 
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Рис.8.1. Структура стали 150Г4 после частичного  превращения:  
а – светлопольное изображение;  
б – темнопольное изображение в рефлексе g=(001)ВК;  
в – темнопольное изображение в рефлексе g=( 1 10)м; 
г – темнопольное изображение в рефлексе g=(211)м. 
На рис. 8.1а видно, что в торце мартенситной пластины, 
подходящей к границе раздела цементит/мартенсит, наблюдаются 
деформационные контуры, которые свидетельствуют о напряженном 
состоянии. На темнопольном изображении рис.8.1б, в рефлексе g=001ВК 
видна разориентация цементита по длине пластины из-за небольшой 
                          в)                                                                     г)
Рис. 8.1. Структура стали 150Г4 после частичного γ→α превращения: 
а – светлопольное изображение; 
б – темнопольное изображение в рефлексе g=(001)ВК; 
в – темнопольное изображение в рефлексе g=( 1 10)м;
г – темнопольное изображение в рефлексе g=(211)м.
На рис. 8.1 а видно, что в торце мартенситной пластины, подходя-
щей к границе раздела цементит/мартенсит, наблюдаются деформацион-
ные контуры, которые свидетельствуют о напряженном состоянии. На 
темнопольном изображении рис. 8.1 б, в рефлексе g=001ВК видна разори-
ентация цементита по длине пластины из-за небольшой деформации ВК. 
Темнопольное изображение на рис. 8.1 в получено в рефлексе g= 1 10М 
приблизительно параллельном g=111А. Различный контраст областей I 
и II аустенита обусловлен, по-видимому, существованием тонкой про-
слойки мартенсита. В аустените присутствуют дислокации в виде яче-
истой структуры и тонкие двойники, пересекающие аустенит в области 
II (показаны стрелкой на рис. 8.1 в). На плоскости фольги [1 7 2]А след 
двойников в пределах 5° совпадает с кристаллографическим направле-
I
II
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нием [312]А, и является следом плоскости двойникования в аустените 
( 1 11)А. На рис. 8.1 г представлено темнопольное изображение в реф-
лексе g=211М. Этот рефлекс в данной оси зоны близок к рефлексу це-
ментита g=211М@ 4 2 2 ВК, поэтому в отражающем положении находится 
не только мартенсит, но и фрагмент цементитной пластины. Отметим, 
что расположение цементитной пластины вблизи аустенита (например, 
область II) встречается редко. Чаще всего аустенит и ВК разделены про-
слойкой мартенсита. 
                          а)                                                          б)
Рис. 8.2. Ориентационные соотношения между аустенитом, мартенситом 
и цементитом к рис.1:
а – схема расшифровки дифракционной картины; б – стереографическая про-
екция, представляющая ориентационные соотношения между аустенитом, мар-
тенситом и цементитом. Ось зоны [1 7 2]А ║ [ 1 3 5]м ║ [ 1 20]ВК
● – полюсы hkl решетки мартенсита; ○ – полюсы hkl решетки аустенита;
– полюсы hklВК решетки цементита.
На рис. 8.3  а-в представлена серия темнопольных изображений с 
участка структуры стали 150Г4, в которой в аустените (А) выделилось 
несколько близко расположенных видманштеттовых карбидов одной 
ориентации с примыкающими к ним разориентированными областями 
мартенсита (М). Из схемы расшифровки электронно-дифракционной 
картины (рис. 8.4 а) видно, что рефлекс аустенита g=[ 1 3 1 ]А близок к 
мартенситному рефлексу g=[ 1 1 2 ]М. Угол разориентации между указан-
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ными направлениями менее 5° и они близки по межплоскостным рас-
стояниям. Поэтому при небольшом наклоне гониометра в отражающем 
положении находятся аустенит и мартенсит (см. рис. 8.3а), либо толь-
ко аустенитный участок (см. рис. 8.3 б). На рис. 8.3 в приведено темно-
польное изображение в рефлексе g=011М. На всех трех изображениях в 
отражающем положении находятся отдельные фрагменты ВК. Ана-
лиз электронограмм, снятых с данного участка структуры (см. схему на 
рис. 8.4 а), свидетельствует о наличии ориентационной связи между всеми 
структурными составляющими: 
( 1 3 1 )А~║ ( 1 1 2 )М ~ ║ [ 1 0 1 ]ВК,                              (8.3)
[2 3 7]А ~║ [ 3 1 1]М ~║ [1 1 1 ]ВК                                (8.4)
                          а)                                                            б)
в)
Рис.8.3 Фрагмент структуры стали 150Г4, содержащий аустенит, ВК и мартенсит:
а – темнопольное изображение в совпадающем рефлексе g=( 1 1 2 )м=( 1 3 1 )А;
б – темнопольное изображение в рефлексе g=( 1 3 1 )А;
в – темнопольное изображение в рефлексе g=(011)м.
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На рис. 8.4 б изображена стереографическая проекция с осями зон 
[2 3 7]А, [ 3 1 1]М, [1 1 1 ]ВК, представляющая ориентационные соотноше-
ния, полученные экспериментально между аустенитом, мартенситом 
и цементитом. Вдоль оси ОХ выведены рефлексы ( 1 3 1 )А, ( 1 1 2 )М, 
[ 1 0 1 ]ВК, параллельность которых получена экспериментально. 
Из рис. 8.4 б видно, что хорошо выполняется параллельность плотноу-
пакованных плоскостей и направлений между мартенситом и аустени-
том  (111)А ║ (0 1 1)М; [ 1 01]А ║ [ 1 11]М, что отвечает о.с. Курдюмова-Зак-
са. Углы между полюсами (100)ВК и (545)А; (0 1 0)ВК и ( 1 01)А; (00 1 )ВК и 
(2 5 2)А представлены в таблице. Полученные соотношения близки к 
известным о.с. Питча между аустенитом и ВК. Аналогично получены 
соотношения между мартенситом и цементитом: плоскость (100)ВК~║ 
плоскости (0 1 1)М; плоскость (0 1 0)ВК – плоскости ( 1 11)М и плоскость 
(00 1 )ВК плоскости ( 2 1 1 )М (значения отклонений между плоскостями 
представлено в таблице). Полученные ориентационные соотношения 
между мартенситом и ВК в пределах погрешности метода близки к извест-
ным о.с. Багаряцкого: (100)ц~ǁ ( 1 01)α; (010)цǁ (111)α; (001)ц~ǁ ( 1 2 1 )α [6]. 
                         а)                                                            б)
Рис.8.4. Ориентационные соотношения между аустенитом, мартенситом и це-
ментитом к рис. 8.3: а – схема расшифровки дифракционной картины;
б – стереографическая проекция, представляющая ориентационные соотноше-
ния между аустенитом, мартенситом и цементитом. 
Ось зоны [2 3 7]А║ [ 3 1 1]м ║ [1 1 1 ]ВК. 
На рис. 8.5 представлен фрагмент структуры, на котором присут-
ствует аустенит, пластина ВК и мартенсит. На рис. 8.5 а дано темнополь-
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ное изображение в рефлексе аустенита g=200А близком к мартенситному 
рефлексу g= 1 0 1 м. Отличительной особенностью данного участка струк-
туры является присутствие большого количества двойников в аустени-
те. Подобные двойники в аустените наблюдали ранее в работе [15]. На 
рис. 8.5 а видно, что в аустените присутствуют два набора двойников: 
продольные (tw1)и поперечные (tw2). На плоскости фольги ( 1 8 5 )A след 
двойника tw1 близок к направлению [311]A, которое соответствует следу 
плоскости ( 1 11)А двойникования в аустените. След двойника tw2 близок 
к направлению [-10.3.7]А, которое соответствует плоскости двойникова-
ния в аустените (111)А. Двойники в аустените расположены достаточно 
регулярно со средним расстоянием 0.4-0.5 мкм. Более высокая плотность 
двойников наблюдается вблизи мартенситной пластины, что обусловле-
но, по-видимому, релаксацией напряжений. Граница раздела аустенит/
мартенсит на рис. 8.5 достаточно плоская, что позволяет определить 
след плоскости габитуса как [ 5 59]А ≈ ║ [ 1 10]М. Плоскость габитуса в 
этом случае может быть (5 2 2)А (или ≈ [2 1 1]А).
На рис. 8.5 б приведено темнопольное изображение в рефлексе 
g= 1 10м, не совпадающем с аустенитным рефлексом. На электронограм-
ме, снятой с участка структуры на рис. 8.5, и схеме ее расшифровки при-
сутствуют рефлексы всех трех фаз (рис. 8.6 а). На схеме видно, что меж-
ду аустенитом, мартенситом и ВК существует ориентационная связь: 
(810)А ║ ( 1 0 1 )M ≈ ║ (10 2 )ВК,                                  (8.5) 
[ 1 8 5 ]А ≈║ [21 2 ]M ║│[281]ВК.                                                       (8.6)
                    а)                                                                       б)
Рис. 8.5. Структура стали 150Г4 после частичного γ→α превращения: 
а – темнопольное изображение в совпадающем рефлексе g=( 1 0 1 )м ≈ ║ (200)А;
б – темнопольное изображение в рефлексе g=( 1 10)м.
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На рис. 8.6 б изображена стереографическая проекция с осями зон 
[ 1 8 5 ]А, [21 2 ]M, [281]ВК, представляющая ориентационные соотношения, 
полученные экспериментально (соотношение 8.6) между аустенитом, 
мартенситом и цементитом. Вдоль оси ОХ выведены рефлексы (810)А, 
( 1 0 1 )M и полюс (10 2 )ВК с углом разориентации ~ 7° (соотношение 8.5). 
Из рис. 8.6 б видно, что хорошо выполняется параллельность плотноупа-
кованных плоскостей и направлений между мартенситом и аустенитом 
(11 1 )А ║ (01 1 )М, [1 1 0]А ║ [ 1 11]М, что отвечает о.с. Курдюмова-Зак-
са. Углы между полюсами (100)ВК и (455)А, (010)ВК и (01 1 )А, (001)ВК и 
( 5 22)А даны в таблице. Полученные соотношения отвечают известным 
о.с. Питча между аустенитом и ВК. Аналогично получены соотношения 
между мартенситом и цементитом: полюс (100)ВК составляет угол ~3,7° 
от полюса (0 1 1 )М; полюс (010)ВК – угол ~4,6° от полюса (11 1 )М и полюс 
(001)ВК – угол ~2,7° от полюса (2 1 1)М (см. таблицу). Видно, что след-
ствием ориентационной связи между аустенитом и ВК и между аустени-
том и мартенситом оказалась ориентационная связь между мартенситом 
и ВК (о.с. Багаряцкого). 
Таблица.8.1. 
Углы между плоскостями в ориентационных соотношениях Питча 
(между аустенитом и ВК) и ориентационных соотношениях 
Багаряцкого (между мартенситом и ВК), полученных 
экспериментально.
Ориентационные 
соотношения
Плоскости
Углы, град.
Рис.1 Рис.2 Рис.3
{100}ВК,{455}A 8.5 2.4 3.4
Питча {010}BK, {011}A 4.1 5.4 5.0
{001}BK, {225}A 9.8 3.9 4.2
{100}ВК,{110}М 2.4 3.9 3.7
Багаряцкого {010}BK, {111}М 7.0 0.6 4.6
{001}BK, {112}М 2.1 3.9 2.7
268 Глава 8. Анализ ориентационной связи между аустенитом
а)
б)
Рис. 8.6. Ориентационные соотношения между аустенитом, мартенситом и це-
ментитом к рис.8.5: а – схема расшифровки дифракционной картины; б – стере-
ографическая проекция, представляющая ориентационные соотношения между 
аустенитом, мартенситом и цементитом. Ось зоны [ 1 8 5 ]А ║ [21 2 ]М ║ [281]ВК.
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Вопрос об ориентированном зарождении перлита в аустените относит-
ся к числу наиболее сложных проблем металловедения сталей. Еще в 1935 г. 
Р.Мейл и Д.Смит сообщили о наличии текстуры ферритной составляющей 
перлита в монокристалле стали с 0.8%С [16]. Но эта работа долгое время 
оставалась единственной. Дело в том, что доказать ориентационную связь 
перлита и аустенита в поликристаллах крайне трудно из-за предпочтитель-
ного зарождения перлитных колоний на границах зерен, когда они могут на-
ходиться в ориентационной связи с аустенитом соседнего зерна [17]. Наши 
работы по структурной наследственности в сталях с перлитной структурой 
свидетельствуют о том, что ориентированное зарождение перлита возмож-
но, была также обнаружена текстурованность перлита по отношению к ау-
стениту, но кристаллографический тип текстуры не был определен [6, 10].
В данной главе сделана попытка начать систематическое изучение 
этой проблемы. Проведено электронно-микроскопическое исследова-
ние типа ориентационных соотношений между аустенитом, мартенси-
том и ВК в заэвтектоидной стали 150Г4 после изотермического распада 
и последующего охлаждения. При анализе электронно-дифракцион-
ных картин, снятых с участков структуры, содержащих аустенит и ВК, 
было установлено, что между аустенитом и ВК реализуются о.с. Питча. 
В большинстве случаев отклонения между рефлексами, наблюдаемые на 
электронограммах и расчетными значениями, выбранными для установ-
ления кристаллографической связи между аустенитом и ВК составляли 
величины порядка 2-5°, только в единичных случаях эти значения до-
стигали ~8-10° (см. таблицу8.1). Отметим, что в заэвтектоидных сталях 
ранее наблюдали подобные о.с. между аустенитом и ВК [5]. 
Во всех исследованных случаях (рис.8.1-8.6) между аустенитом и мар-
тенситом получены о.с. Курдюмова-Закса, которые обычно эксперимен-
тально наблюдаются в углеродистых сталях. Следствием ориентационной 
связи между ВК и аустенитом, аустенитом и мартенситом явилось наблюде-
ние о.с. между мартенситом и ВК. Из анализа совмещенных для аустенита, 
ВК и мартенсита стереографических проекций (рис. 8.2 б, 8.4 б, 8.6 б) нами 
были установлены ориентационные соотношения Багаряцкого между ВК и 
мартенситом, которые обычно реализуются между цементитом и ферритом 
в перлите. Существование подобных соотношений между ВК и мартенси-
том отмечено в работе [5]. Отметим, что проведенное электронно-микро-
скопическое исследование не позволяет получить представительный набор 
фрагментов микроструктуры для того, чтобы однозначно утверждать, что 
в исследованных заэвтектоидных сталях между ВК и мартенситом всегда 
реализуются о.с. Багаряцкого. Однако поскольку выбор фрагментов при 
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исследовании микроструктуры был произвольным и расчет показал, что 
вероятность (частота) реализации таких соотношений порядка 5%, можно 
говорить, что экспериментально полученная кристаллографическая связь 
между ВК и мартенситом не является случайной. Мы предполагаем, что 
экспериментально установленные соотношения обусловлены особенностя-
ми кинетики распада аустенита в заэвтектоидных сталях. Известно, что вы-
деление ВК приводит к обеднению углеродом прилегающих к ним областей 
аустенита и способствует превращению при последующем охлаждении 
этих участков в мартенсит. Близость расположения атомов железа в решет-
ке цементита и аустенита, который при охлаждении кристаллографически 
упорядоченно превращается в мартенсит, по-видимому, влияет на выбор 
вариантов о.с. Курдюмова-Закса между аустенитом и мартенситом. Именно 
это приводит к экспериментально наблюдаемой кристаллографической свя-
зи о.с. Багаряцкого между ВК и мартенситом. Наличие такой ориентацион-
ной связи может оказаться определяющей при увеличении степени распада 
аустенита для кристаллографически ориентированного зарождения перли-
та. Известно [6], что в заэвтектоидных сталях зарождение колоний перлита 
очень часто происходит на ВК (рис.8.7). Можно обоснованно предполо-
жить, что и в этом случае α−фаза перлита (феррит) при зарождении будет 
стремиться сохранить ориентационную связь с ВК, как это наблюдается при 
образовании мартенсита. 
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между ВК и мартенситом всегда реализуются о.с. Багаряцкого. Однако 
поскольку выбор ф агментов при исследова ии микроструктуры был 
произвольным и расчет показал, что вероятность (частота) реализации 
таких соотношений порядка 5%, можно говорить, что экспериментально 
полученная кристаллографическая связь между ВК и мартенситом не 
является случайной. Мы предполагаем, что экспериментально 
установленные соотношения обусловлены особенностями кинетики 
распада аустенита в заэвтектоидных сталях. Известно, что выделение 
ВК приводит к обеднению углеродом прилегающих к ним областей 
аустенита и способствует превращению  оследующем охлаждении 
этих участков в мартенсит. Близость расположения атомов железа в 
решетке цементита и аустенита, который при охлаждении 
кристаллографически упорядоченно превращается в мартенсит, по-
видимому, влияет на выбор вариантов о.с. Курдюмова-Закса между 
аустенитом и мартенситом. Именно это приводит к экспериментально 
наблюдаемой кристаллографической связи о.с. Багаряцкого между ВК и 
мартенситом. Наличие такой ориентационной связи может оказаться 
определяющей при увеличении степени распада аустенита для 
кр стал ографически ориентированного за жде ия перлита. Известно 
[6], что в заэвтектоидных сталях зарождение коло й перлита очень 
часто происходит на ВК (рис.8.7). Можно обоснованно предположить, 
что и в этом случае фаза перлита (феррит) при зарождении будет 
стремиться сохранить ориентационную связь с ВК, как это наблюдается 
при образовании мартенсита.  
 
    а     б   
ВК 
                                           а)                                                б)
Рис.8.7. Структура стали 120Г4 после отжига при 550°С, выдержка 15 мин: 
а – металлография, х 200; б – зарождение колонии перлита на видманштетто-
вом цементите, х 30000. 
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Таким образом, проведенный электронно-микроскопический ана-
лиз показал, что между аустенитом и ВК наблюдаются ориентационные 
соотношения, близкие к известные о.с. Питча, а между аустенитом и 
мартенситом – близкие к о.с. Курдюмова-Закса. Обнаружено, что наблю-
даемые экспериментально ориентационные соотношения между ВК и 
мартенситом близки к о.с. Багаряцкого, которые предложены для описа-
ния кристаллографической связи между структурными составляющими 
перлита. Проведенный расчет показал, что установленная эксперимен-
тально связь между ВК и мартенситом является следствием выполне-
ния о.с. Питча между аустенитом и ВК и о.с. Курдюмова-Закса между 
аустенитом и мартенситом. Предполагается, что выбор варианта, приво-
дящего к реализации кристаллографической связи между ВК и мартен-
ситом определяется особенностями кинетики превращения аустенита в 
заэвтектоидных сталях. 
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В соответствии с диаграммой состояния в заэвтектоидных сталях 
в процессе изотермического распада аустенита могут образовываться 
избыточные видманштеттовы карбиды (ВК) и перлит. В эвтектоидных 
углеродистых сталях изотермическое превращение приводит к образо-
ванию пластинчатого перлита. В работе [1] было установлено , что при 
повторном нагреве стали 120Г4 с полностью перлитной структурой при 
Т=900-1100°С происходит полное восстановление первоначального ау-
стенитного зерна. Вновь образовавшиеся зерна аустенита по величине, 
форме и кристаллографической ориентации полностью совпадают с 
первоначальными зернами аустенита. Это указывает на то, что долж-
на существовать ориентационная связь между исходным аустенитом 
и продуктами его превращения. Многие особенности этого процесса 
остались не выясненными [2]. В [3] было показано, что феррит перлита 
имеет ориентационную связь с ВК, а, следовательно, и с аустенитом. 
В свою очередь, ВК имеют ориентационную связь с исходным аусте-
нитом. В [4] проведено электронно-микроскопическое исследование 
кристаллографической связи структурных составляющих (аустенита, 
видманштеттовых карбидов ВК и мартенсита) в высокоуглеродистой 
стали 150Г4 после изотермического превращения (см. глава 9). Анализ 
показал, что между аустенитом и ВК наблюдаются ориентационные со-
отношения, близкие к известным о.с. Питча [5]: 
[100]ВК ║ ~ [5 5 4]А;   [010]ВК ║  [110]А;      [001]ВК ║  ~ [ 2 25]А    (9.1)
или соотношениям:
{103}ВК ║{111}А,   <010>ВК ║ <10 1 >A,    <30 1 >ВК ║ < 1 2 1 >А.   (9.2),
которые были предложены в [6], а между аустенитом и мартенситом – 
близкие к о.с. Курдюмова-Закса (К-З). Наблюдаемые эксперименталь-
но ориентационные соотношения между ВК и мартенситом оказались 
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близки к о.с. Багаряцкого, которые предложены для описания кристал-
лографической связи между структурными составляющими перлита.
Более сложным является вопрос о прямых экспериментальных 
доказательствах существования о.с. между аустенитом и структурны-
ми составляющими перлита. В [7] проведен электронно-микроскопи-
ческий анализ ориентационной связи между исходным аустенитом и 
перлитом, составляющие которого (феррит и цементит) связаны меж-
ду собой о.с. Багаряцкого. Для всех экспериментально исследованных 
случаев удалось выявить кристаллографическую ориентационную 
связь между плотноупакованными направлениями и плоскостями трех 
фаз – структурных составляющих перлита и одним из двойниковых ва-
риантов аустенита (см. гл.8). Кроме того, в пределах микрофрагментов 
с остаточным аустенитом была обнаружена высокая плотность микро-
двойников и дефектов упаковки. В главе 4 с использованием электрон-
ной микроскопии изучена эволюция микроструктуры стали 120Г4 по-
сле полного и частичного перлитного превращения и последующего 
нагрева. Особое внимание уделено изучению характера распределения 
микродвойников в аустените. 
9.1. МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДЫ ИССЛЕДОВАНИЯ
Исследование проводили на образцах заэвтектоидной углеродистой 
стали 120Г4, содержащей (мас.%) 1.2 С, 4.3 Mn, 0.20 Si, 0.07 Cr, 0.06 Ni, 
0.01 Р, 0.032 S. Для получения пластинчатой перлитной структуры образ-
цы нагревали до 1150°С и выдерживали в течение 10 мин для получения 
однородного аустенитного состояния, которое при достаточно быстром 
охлаждении сохранилось и при комнатной температуре, т.к. Мs~ -60˚C. 
Размер аустенитного зерна составил 1-2 мм. Затем образцы переносили 
в нагретую до температуры 550°С печь на 15 мин для осуществления 
частичного изотермического распада или 1,5 часа для полного перлит-
ного превращения, а затем закаливали в воде. Последующий нагрев об-
разцов с полностью перлитной структурой проводился до температуры, 
принадлежащей интервалу значений 680 - 1200ºС с выдержкой ~ 40 мин. 
После выдержки при заданной температуре образцы охлаждались в воду 
до комнатной температуры. Микроструктуру полученного состояния 
стали 120Г4  изучали электронно- микроскопическим методом с исполь-
зованием микроскопа JEM-200CX при ускоряющем напряжении 160 кВ. 
Фольги для электронно-микроскопических исследований изготовляли 
по стандартным методикам.
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9.2. РЕЗУЛЬТАТЫ ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНОГО 
ИССЛЕДОВАНИЯ
В соответствии с диаграммой состояния в эвтектоидной стали 
120Г4 в процессе частичного изотермического распада при Т=550°С 
происходит выделение ВК, а затем образование перлита. В этом случае 
при охлаждении в структуре нераспавшегося аустенита частично про-
ходило мартенситное превращение. В результате при комнатной тем-
пературе в структуре стали присутствуют ВК, перлит и аустенит, часто 
разделенные участками мартенсита. После полного перлитного пре-
вращения в структуре присутствует ВК и перлит. Температура Т=700ºС 
является верхней границей температурного интервала эвтектоидного 
превращения в сталях, таким образом, нагрев исходной перлитной 
структуры проводился до температур, при которых можно фиксировать 
различные стадии образования аустенита. В интервале температур 660-
705ºС в исследуемой стали существует трехфазная область, состоящая 
из аустенита, феррита и карбидов, между 700-950ºС – двухфазная об-
ласть, состоящая из аустенита и карбидов. 
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9.2. Результаты экспериментального исследования
В со тветстви  с диаграммой состояния в эвтект   
120Г4 в процессе частичного изотермического распада при Т=550°С 
происходит выделение ВК, а затем образование перлита. В этом случае 
при охлаждении в структуре нераспавшегося аустенита частично 
проходило мартенситное превращение. В результате при комнатной 
температуре в структуре стали присутствуют ВК, перлит и аустенит, 
часто разделенные участками мартенсита. После полного перлитного 
превращения в структуре присутствует ВК и перлит. Температура 
Т=700ºС является верхней границей температурного интервала
эвтектоидного превращения в сталях, таким образом, нагрев исходной 
перлитной структуры проводился до температур, при которых можно 
фиксировать различные стадии образования аустенита. В интервале 
температур 660-705ºС в исследуемой стали существует трехфазная 
область, состоящая из аустенита, феррита и карбидов, между 700-950ºС 
– двухфазная область, состоящая из аустенита и карбидов. 
В интервале температур до 950-1200ºС располагается однофазная 
аустенитная область, поэтому при нагреве исходной перлитной 
структуры в этом температурном интервале происходит растворение 
перлита и ВК. При охлаждении до комнатной температуры фиксируется 
высокотемпературное состояние. Анализ микродифракций показывает, 
что на электронограммах присутствуют рефлексы только аустенита. В 
структуре образцов после нагрева на 900ºС наблюдаются отдельные 
крупные карбиды размером ~ 1 мкм (рис.9.1а). После нагрева до 1000ºС 
наблюдается полное растворение карбидов. Микроструктура аустенита 
содержит только дислокации, образующие ячеистую полигонизованную 
структуру (рис.9.1б). 
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Рис.9.1. Микроструктура стали 120Г4 после выдержки при Т=900ºС 
(а) и Т=1000ºС (б)
                              а)                                                                          б)
Рис. 9.1. Микроструктура стали 12 сле выдержки при Т=900ºС (а) и 
Т=1000ºС (б)
В интерва е емператур до 950-1200ºС располагается однофазная 
а с енитная область, поэтому при агреве исходной перлитной струк-
туры в этом темпер турном интервале происходит растворение пер-
лита и ВК. При охлаждении до комнатной темпе атуры фи сируется 
высокотемпературное состояние. Анализ микродифракций показывает, 
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что на электронограммах присутствуют рефлексы только аустенита. 
В структуре образцов после нагрева на 900ºС наблюдаются отдель-
ные крупные карбиды размером ~ 1 мкм (рис. 9.1 а). После нагрева 
до 1000ºС наблюдается полное растворение карбидов. Микроструктура 
аустенита содержит только дислокации, образующие ячеистую полиго-
низованную структуру (рис. 9.1 б). 
В процессе нагрева до 700-720ºС в образцах, претерпевших ранее 
полное превращение, происходит частичное растворение перлитных 
колоний. На рис. 9.2 а показаны две области, одна из которых еще со-
держит феррит и пластинчатый цементит, а другая является полностью 
аустенитной с глобулярными карбидами. В области, расположенной в 
нижней части рисунка, хорошо просматривается пластинчатый харак-
тер перлитной структуры. Стрелкой на рис.9.2 а показаны ферритные 
мостики в цементитной пластине. В торце другой цементитной пласти-
ны произошло ее более интенсивное растворение с образованием гло-
булярных карбидов, ориентировка которых совпадает с ориентировкой 
сохранившейся части пластины. Размер глобулярных карбидов близок 
к толщине цементитной пластины. В верхней части снимка (рис. 9.2 а) 
наблюдается участок аустенита, образовавшийся при нагреве перлит-
ной колонии. 
Можно отметить, что глобулярные карбиды в аустените имеют 
приблизительно тот же размер, что и глобулярные карбиды внутри 
перлитной колонии. В аустенитной области наблюдается значительная 
плотность дефектов упаковки или тонких двойников. Одна система ми-
кродвойников пересекает аустенитную область, зарождается на ее гра-
нице, и останавливается или на противоположной границе, или внутри 
области на более мелких карбидах. Другие микродвойники соединяют 
более крупные карбиды, расположенные на границе области. 
На рис.9.2 б микродвойники также соединяют крупные карбиды 
как на границах, так и внутри аустенитного зерна, и образуют в преде-
лах этого зерна разориентированные области с границами двойниково-
го типа. Часто двойники служат источниками и препятствиями для де-
фектов упаковки (рис.9.2 в). При нагреве до 700ºС часто наблюдаются 
широкие двойники с правильной кристаллографической огранкой на 
границах аустенитных областей (рис.9.2 г). Внутри аустенитных обла-
стей также наблюдаются вытянутые широкие двойники пластинчатой 
формы, ограненные четко выраженными кристаллографическими сту-
пенчатыми поверхностями (рис.9.2 д).
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В процессе нагрева до 700-720ºС в образцах, претерпевших ранее 
полное превращение, происходит частичное растворение перлитных 
колоний. На рис. 9.2а показаны две области, одна из которых еще 
содержит феррит и пластинчатый цементит, а другая является 
полностью аустенитной с глобулярными карбидами. В области, 
расположенной в нижней части рисунка, хорошо просматривается 
пластинчатый характер перлитной структуры. Стрелкой на рис.9.2а 
показаны ферритные мостики в цементитной пластине. В торце другой 
цементитной пластины произошло ее более интенсивное растворение с 
образованием глобулярных карбидов, ориентировка которых совпадает 
с ориентировкой сохранившейся части пластины. Размер глобулярных 
карбидов близок к толщине цементитной пластины. В верхней части 
снимка (рис. 9.2а) наблюдается участок аустенита, образовавшийся при 
нагреве перлитной колонии. 
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Рис.9.2. Светлопольные изображения характерных микроструктур 
стали 120Г4 после выдержки в интервале температур Т=700-720ºС.
(а) – микродвойники на границе и внутри аустенитнойоблости (А), 
расположенной вблизи перлитной колонии (Ф+Ц);
(б) – субзеренные границы двойникового типа;
(в) – дефекты упаковки (ДУ) вблизи двойника (tw);
(г) – широкий двойник (tw) с кристаллографической огранкой на 
границе аустенитной области;
(д) – широкий двойник внутри аустентной области.
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расположенной вблизи перлитной колонии (Ф+Ц);
(б) – субзеренные границы двойникового типа;
(в) – дефекты упаковки (ДУ) вблизи двойника (tw);
(г) – широкий двойник (tw) с кристаллографической огранкой на 
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(д) – широкий двойник внутри аустентной области.
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В процессе нагрева до 700-720ºС в образцах, претерпевших ранее 
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пластинчатый характер перлитной структуры. Стрелкой на рис.9.2а 
показаны ферритные мостики в цементитной пластине. В торце другой 
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Рис. 9.2. Светлопольные изображения 
характерных микроструктур стали 
120Г4 после выдержки в интервале 
температур Т=700-720ºС.
(а) – микродвойники на границе и 
внутри аустенитной области (А), 
расположенной вблизи перлитной 
колонии (Ф+Ц); (б) – субзеренные 
границы двойникового типа;
(в) – дефекты упаковки (ДУ) вблизи 
двойника (tw); (г) – широкий двойник 
(tw) с кристаллографической огран-
кой на границе аустенитной области;
(д) – широкий двойник внутри 
аустентной области.
На рис.9.3 а представлено светлопольное изображение рагмен-
та микроструктуры, полученного с образц после нагрева до 720ºС, 
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т.е. в двухфазную область. Внутри аустенитного зерна присутствует 
широкий двойник tw, сфероидизированный карбид К и несколько па-
раллельных дефектов упаковки или микродвойников, которые не дают 
собственных рефлексов на микродифракциях и находятся не в контрас-
те в рефлексе g=2 2 0tw широкого двойника (рис.9.3 б). Наряду с протя-
женными ДУ (подобными тем, которые мы наблюдали после темпера-
туры нагрева до 700º, см. рис. 9.2) внутри аустенитной области можно 
видеть несколько коротких дефектов упаковки (показаны стрелками на 
рис. 9.3 а). Такие ДУ, не связанные с другими дефектами в пределах 
аустенитного зерна, являются отличительной чертой микроструктуры 
областей аустенита после частичного распада при температуре 550ºС. 
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Рис.9.3. Фрагмент микроструктуры образца стали 120Г4 после 
нагрева до 720ºС.
(а) – светлопольное изображение;
(б) – темнопольное изображение в рефлексе двойника twg=2 0tw;
(в) – совместная электронограмма аустенита и двойника tw.
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(б) – темнопольное изображение в рефлексе двойника twg=2 0tw;
(в) – совместная электронограмма аустенита и двойника tw.
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Рис.9.3. Фрагмент микроструктуры образца стали 120Г4 после 
нагрева до 720ºС.
(а) – светлопольное изображение;
(б) – темнопольное изображение в рефлексе двойника twg=2 0tw;
(в) – совместная электронограмма аустенита и двойника tw.
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Рис. 9.3. Фрагмент микрострук-
туры образца стали 120Г4 
после нагрева до 720ºС.
(а) – светлопольное 
изображение;
(б) – темнопольное изображение 
в рефлексе двойника tw g=2 2 0tw;
(в) – совместная электронограм-
ма аустенита и двойника tw.
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На рис. 9.3 в представлены электронограмма и схема индициро-
вания рефлексов, относящихся к аустениту, широкому двойнику tw и 
карбиду. На плоскости фольги ( 134 )А след микродвойников и боковой 
поверхности широкого двойника совпадают с направлением [ 132 ], ко-
торое отмечено пунктирной линией на рис. 9.3 в. Эта прямая совпадает 
с линией пересечения плоскости (111) с плоскостью фольги. В предпо-
ложении двойникования по этой плоскости на рис. 9.3 в индицированы 
рефлексы двойника. Интересно отметить, что фронт распространяю-
щегося широкого двойника имеет не эллипсоидальную форму (как это 
можно было ожидать в классической теории распространения двойни-
ков), но его границы имеют ступенчатый характер с четко выраженны-
ми прямолинейными гранями. 
На рис. 9.4 а представлен фрагмент микроструктуры, содержащий 
как перлитную колонию, так и аустенитную область. Хорошо видно, 
что цепочка глобулярных карбидов в пределах аустенитной области 
параллельна пластинам цементита в перлитной колонии. Совпадают 
как ориентации, так и размер всех карбидов. Это доказывает, что 
эти карбиды сохранились при растворении цементитной пластины, 
что произошло при нагреве до Т~720˚C. При большем увеличении 
(рис. 9.4 б) в пределах аустенитной области видна высокая плотность 
микродвойников и широкие протяженные двойниковые пластины. На 
рис. 9.4 а, б хорошо видно, что широкие двойники располагаются вбли-
зи глобулярных карбидов. На плоскости фольги (4 13 )А след микро-
двойников совпадает с направлением [451]А, таким образом, микро-
двойники принадлежат плоскости (1 1 1)А. След большого двойника 
близок к направлению ~[437]А, что дает плоскость двойника (11 1 )А. 
На рис. 9.4 в представлено темнопольное изображение в рефлексе 
g=11 1 А, которое получено при небольшом наклоне оси гониоме-
тра в оси зоны (1 1 0)А. Аустенитная матрица и двойник находят-
ся в отражающем положении, поскольку рефлекс g=11 1 А является 
совместным для этих фаз. Для данной оси зоны плоскость, разделя-
ющая tw и матрицу, вырождается в линию, перпендикулярную век-
тору [11 1 ]А. 
На рис. 9.4 г,  д представлены электронограммы, полученные 
при одном наклоне оси гониометра с аустенита и глобулярных кар-
бидов. Экспериментально определены о.с. между этими фазами: 
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На рис.9.4г,д представлены электронограммы, полученные при 
одном наклоне оси гониометра с аустенита и глобулярных карбидов. 
Экспериментально определены о.с. между этими фазами: [111]А ~║ 
[012]Ц;     (4 13 )А  ~║ (5 2 1)ц. Для двойника (11 1 ) направление [111]А = [
511 ]twА и [4 13 ]А  = [ 1.13.8 ]twА, поэтому экспериментально определенные 
о.с. между двойникованным аустенитом и глобулярными карбидами 
имеет вид: [ 511 ]twА ~║ [012]Ц;    ( 1.13.8 )twА ~║ (5 2 1)ц. На рис.9.5
представлены совместные стереографические проекции аустенита и 
Рис.9.4. Фрагмент микроструктуры, содержащий перлитную колонию (Ф+Ц), 
аустенитную область (А),  глобулярные карбиды (К), широкий двойник (tw) и 
дефекты упаковки (ДУ) внутри аустенитной области.
(а, б) - светлопольные изображения, полученные при различном увеличении. 
Пунктиром на рис.4а выделен фрагмент, изображенный на рис.4б, в;
(в) – темнопольное изображение в рефлексе g=11 А;
(г, д) – электронограммы, полученные с аустенитной области и области вблизи 
глобулярного карбида К при угле наклона гониометра α=0º. 
(д)
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(
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Пунктиром на рис.4а выделен фрагмент, изображенный на рис.4б, в;
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Рис. 9.4. Фрагмент микроструктуры, содер-
жащий перлитную колонию (Ф+Ц), аусте-
нитную область (А),  глобулярные карбиды 
(К), широкий двойник (tw) и дефекты упа-
ковки (ДУ) внутри аустенитной области.
(а, б) – светлопольные изображения, полу-
ченные при различном увеличении. Пункти-
ром на рис.4 а выделен фрагмент, изобра-
женный на рис. 4 б, в; (в) – темнопольное 
изображение в рефлексе g=11 1 А;
(г, д) – электронограммы, полученные с ау-
стенитной области и области вблизи 
глобулярного карбида К при угле наклон  
гониометра α = 0º.
                              а)                                                                          б)
                              в)                                                                         г)
                        д)
[111]А ~║ [012]Ц; (4 13 )А ~║ (5 2 1)ц. Для двойника (11 1 ) направление 
[111]А = [ 511 ]twА и [4 13 ]А = [ 1.13.8 3. ]twА, поэтому экспериментально 
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определенные о.с. между двойникованным аустенитом и глобулярны-
ми карбидами имеет вид: [ 511 ]twА ~║ [012]Ц;    ( 1.13.8 3 )twА ~║ (5 2 1)ц. 
На рис. 9.5 представлены совместные стереографические проекции ау-
стенита и цементита (рис. 9.5 а) и двойникованного (по плоскости (11 1 )) 
аустенита и цементита (рис. 9.5 б). В центр обеих стереографических 
проекций выведены параллельные оси зон, вдоль оси ОХ – параллель-
ные направления. На рис. 9.5 б штриховой линией выделены парал-
лельные плотноупакованные направления [ 1 01]twA ~║ [0 1 0]Ц и пло-
скости (111)twА ~║ (10 3 )Ц. Для матричного аустенита подобные о.с. не 
выполняются.
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цементита (рис.9.5а) и двойникованного (по плоскости (11 1 )) аустенита 
и цементита (рис.9.5б). В центр обеих стереографических проекций 
выведены параллельные оси зон, вдоль оси ОХ – параллельные 
направления. На рис.9.5б штриховой линией выделены параллельные 
плотноупакованные направления [ 1 01]twA ~║ [0 1 0]Ц и плоскости 
(111)twА ~║ (10 3 )Ц. Для матричного аустенита подобные о.с. не 
выполняются.
Рис.9.5. Совместные стереографические проекции двух фаз.
(а) – стереографическая проекция, отвечающая рис.5. В центре оси зон 
[4 3 1 ]А ║[5 2 1]ц;
(б) – то же с заменой кристалла аустенита на двойниковый по плоскости 
(11 1 ). 
Обозначения:   ■, ▲, • – полюсы hkl аустенита,  + – полюсы 
цементита.
Штриховой линией обозначены совпадающие плотноупакованные 
плоскости и направления в них двух фаз
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Рис. 9.5. Совместные стереографические проекции двух фаз.
(а) – стереографическая проекция, отвечающая рис. 5. В центре оси зон 
[4 3 1 ]А ║[5 2 1]ц; (б) – то же с заменой кристалла аустенита на двойниковый 
по пло ости (11 1 ). 
Обозначения:   ■, ▲, • –  полюсы hkl аустенита,    –  полюсы цементита.
Штриховой линией обозначены совпадающие плотноупакованные плоскости 
и направления в них двух фаз
Характерной особенностью дефектной структуры аустенитных 
областей образцов после частичного распада при 550ºС является высо-
кая плотность коротких дефектов упаковки (рис.9.6а). На представлен-
ном обзорном снимке также присутствуют дислокации, либо расще-
пленные на частичные дислокации на всей длине, либо на части своей 
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Характерной особенностью дефектной структуры аустенитных 
областей образцов после частичного распада при 550ºС является 
высокая плотность коротких дефектов упаковки (рис.9.6а). На 
представленном обзорном снимке также присутствуют дислокации, 
либо расщепленные на частичные дислокации на всей длине, либо на 
части своей длины. Ширина расщепления варьируется в очень широких
пределах от 0,03 до 0,30 мкм, что говорит об очень низком значении 
энергии ДУ. На рис.9.6б-в представлены темнопольные изображения, 
которые дают возможность определить вектор Бюргерса и характер 
расщепления дислокаций в небольшом скоплении, показанном 
стрелками на рис.9.6а. В скоплении 4 дислокации, три из них 
расщеплены (хорошо виден полосчатый контраст на рис.9.6а, в, 
соединяющий частичные дислокации). Четвертая дислокация (показана 
стрелкой на рис.9.6б) при используемом увеличении выглядит стянутой. 
На плоскости фольги ( 521 ) линия пересечения плоскости ДУ и 
плоскости скольжения скопления дислокаций близка к направлению 
[121], совпадающему с линией пересечения плоскости фольги с 
возможной октаэдрической плоскостью (1 1 1). Для изолированной 
дислокации условие gb=0 выполняется в рефлексеg=111 (рис.9.6в), 
таким образом, вектор Бюргерса полных дислокаций в скоплении равен 
b=1/2[ 1 01] (с учетом принадлежности этой дислокации плоскости 
(в)
Рис. 9.6. Фрагмент микроструктуры образца стали 120Г4 после 
нагрева до 550ºС.
(а) – светлопольное изображение; 
(б) – темнопольное изображение в рефлексе g=022A;
(в) - темнопольное изображение в рефлексе g=111A
0,30 мкм
а) 
б)
в)
Рис. 9.6. Фрагмент микроструктуры 
образца 
стали 12 Г4 после нагрева до 550ºС.
(а) – светлопольное изображение; 
(б) – темнопольное изображение в 
рефлексе g=022A;
(в) - темнопольное изображение в 
р флексе g=111A
длины. Ширина расщепления варьируется в очень широких пределах 
от 0,03 до 0,30 мкм, что говорит об очень низком значении энергии 
ДУ. На рис. 9.6 б-в представлены темнопольные изображения, которые 
дают возможность определить вектор Бюргерса и характер расщепле-
ния дислокаций в небольшом скоплении, показанном стрелками на 
рис. 9.6 а. В скоплении 4 дислокации, три из них расщеплены (хорошо 
виден полосчатый контраст на рис. 9.6 а, в, соединяющий частичные 
дислокации). Четвертая дислокация (показана стрелкой на рис. 9.6 б) 
при используемом увеличении выглядит стянутой. На плоскости фоль-
ги ( 521 ) линия пересечения плоскости ДУ и плоскости скольжения 
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скопления дислокаций близка к направлению [121], совпадающему с 
линией пересечения плоскости фольги с возможной октаэдрической 
плоскостью (1 1 1). Для изолированной дислокации условие gb = 0 вы-
полняется в рефлексе g = 111 (рис. 9.6 в), таким образом, вектор Бюр-
герса полных дислокаций в скоплении равен b = 1/2[ 1 01] (с учетом 
принадлежности этой дислокации плоскости скольжения (1 1 1)). Для 
ДУ в этом рефлексе виден полосчатый контраст, а частичные дис-
локации находятся не в контрасте, т.к. для них выполняется условие 
gb = 1/3. Таким образом, можно записать следующую реакцию расще-
пления дислокаций в скоплении:
1/2[10 1 ] → 1/6[21 1 ] + ДУ + 1/6[1 1 2 ]                       (9.3)
 
В рефлексе g = 022 (рис. 9.6 б) для одной из частичных дислокаций 
с вектором Бюргерса 1/6[21 1 ] выполняется условие gb = 0, тогда как 
другая частичная дислокация с вектором Бюргерса 1/6[1 1 2 ] находит-
ся в контрасте (выполняется условие gb = 1). В этом рефлексе отсут-
ствует и полосчатый контраст для ДУ.
Таким образом, в главе 9 представлены результаты изучения, 
во-первых, дефектной структуры остаточного аустенита стали 120Г4, 
сохранившегося после частичного перлитного распаде при 550ºС. 
В этом случае в структуре присутствует первоначальный высокотем-
пературный аустенит, ВК и перлит. Во-вторых, рассмотрена эволюция 
дефектной структуры ревертированного аустенита, образовавшегося 
после нагрева в интервале температур 680-1200ºС структуры стали, 
предварительно испытавшей полное превращение в перлит исходного 
аустенита. При заданном времени нагрева (~1 час) можно выделить три 
температурных интервала, которые характеризуются различным типом 
дефектной структуры аустенита. При нагреве выше T>900ºС проис-
ходит превращение пластинчатого перлита в аустенит и практически 
полное растворение ВК. В структуре присутствует лишь небольшая 
доля глобулярных карбидов. В процессе фазового превращения проис-
ходит изменение фазового и структурного состава стали, что приводит 
к увеличению внутренних напряжений. Релаксация внутренних на-
пряжений приводит к увеличению плотности дислокаций в аустените. 
Дислокации являются не расщепленными, что свидетельствует о до-
статочно высоком значении энергии ДУ. Из-за повышенной температу-
ры дислокации в процессе нагрева образуют полигонизованную ячеи-
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стую структуру (см. рис. 9.1). Двойникование аустенита в этой области 
температур нагрева не наблюдалось, в том числе и вблизи отдельных 
крупных не полностью растворившихся карбидов. 
В интервале температур нагрева Т=680-720ºС наблюдается ча-
стичное растворение перлитных колоний, образование аустенита и 
сфероидизированных карбидов. Характерной дефектной структурой 
аустенита в этом интервале является формирование субзеренных гра-
ниц двойникового типа, а также протяженных двойников и дефектов 
упаковки внутри аустенитных зерен (см. рис. 9.2, 9.3). Важно отме-
тить наблюдение после нагрева до Т=700-720ºС в аустените широких 
двойников с правильной кристаллографической огранкой, которые 
располагаются как на границах, так и внутри аустенитных областей 
(см. рис. 9.2-9.4). Их появление, по-видимому, не связано с релакса-
цией внутренних напряжений, а обусловлено особенностями фазового 
превращения перлита в аустенит. В главе 7 показано, что существует 
ориентационная связь между структурными составляющими перлита 
и одного из двойниковых вариантов аустенита. Поэтому присутствие 
широких двойников при образовании аустенита в процессе нагрева 
подтверждает обнаруженную нами ориентационную связь. Электрон-
но- микроскопически показано (см. рис. 9.4, 9.5), что именно с глобу-
лярными карбидами широкие двойники связаны известными ориента-
ционными соотношениями (9.1, 9.2). Отметим, что вопрос об атомных 
перестройках в процессе фазового  превращения перлита в аустенит 
остается до сих пор дискуссионным. В настоящее время в ряде работ 
(см., например, [10]) высказываются предположения о возможности 
этого превращения через некоторую промежуточную метастабильную 
фазу. Полученные нами экспериментальные факты свидетельствуют о 
том, что двойникование играет существенную роль при перестройке 
решеток в процессе фазового превращения. 
В остаточном аустените, сохранившемся после частичного пер-
литного распада при Т=550ºС аустенитные фрагменты насыщены рас-
щепленными дислокациями, ширина расщепления которых свидетель-
ствует об очень низком значении энергии ДУ. Интересно отметить, что 
двойникование не наблюдается. Можно предположить, что наблюдае-
мая структура отражает кинетику процессов, происходящих в аустени-
те на различных стадиях образования перлита. На начальном этапе кон-
центрация углерода в аустенитных участках изменяется незначительно 
по сравнению с равновесным состоянием. В этом случае релаксация 
внутренних напряжений должна осуществляться стянутыми дислока-
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циями, что видно на рис.9.1 б. При увеличении доли превращенного 
перлита концентрация углерода в аустените уменьшается, что способ-
ствует понижению энергии ДУ и сильному расщеплению дислокаций. 
Можно также отметить, что после полного перлитного распада 
внутренние напряжения приводят к разлому и сдвигу цементитных 
пластин. После частичного распада образование микродвойников в 
остаточном аустените снимает внутренние напряжения и обеспечивает 
сохранение формы цементитных пластин. 
Анализ многочисленных экспериментальных данных показывает 
[10-13], что значения энергии ДУ в аустенитных Fe-Cr-Ni сталях из-
меняются в пределах 10-100 мДж/м2, а в малолегированных сталях не 
превосходят значения ~ 30 мДж/м2. Обнаружена высокая чувствитель-
ность величины энергии ДУ как к примесям замещения, так и к при-
месям внедрения. В частности в марганцевой стали [13] увеличение 
содержания углерода от 0,2 до 1,4% приводит к возрастанию энергии 
ДУ от ~ 20 до 60 мДж/м2. В аустенитных Fe-Cr-Ni сталях обнаружена 
также существенная зависимость энергии дефекта упаковки от темпе-
ратуры нагрева. В результате проведенного в настоящей работе экс-
периментального исследования установлено, что в стали 120Г4 при 
возрастании температуры нагрева в ревертированном аустените де-
фектная структура изменяется от двойников и ДУ к дислокациям, что 
можно объяснить понижением энергии дефекта упаковки. Такое пони-
жение может быть обусловлено либо температурной дестабилизацией 
решетки, либо увеличением содержания углерода в твердом растворе 
аустенита из-за изменения доли карбидной фазы с температурой.  
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Структура деформированного перлита является объектом интен-
сивного изучения, поскольку во многих случаях пластическая дефор-
мация сталей с перлитной структурой позволяет получить высокие 
значения прочности при сохранении пластичности материала. Из-за 
различия характеристик деформируемости цементита и феррита воз-
никает сложное напряженное состояние металла. Цементит в перлит-
ных сталях является упрочняющей фазой, поэтому пластические свой-
ства стали с перлитной структурой в значительной мере определяются 
морфологией цементита [1, 2]. 
В главе 10 представлены результаты электронно-микроскопиче-
ского изучения эволюции микроструктуры грубопластинчатого пер-
лита углеродистой эвтектоидной стали при холодной пластической 
деформации [3-5]. 
Экспериментальные исследования
Электронно-микроскопическое изучение эволюции микрострукту-
ры грубопластинчатого перлита углеродистой эвтектоидной стали У8, 
содержащей 0,8% С, 0,18% Mn, 0,22% Si, 0,17% Cr, 0,12% Ni, 0,10% Cu, 
представлено после холодной пластической деформации. Тонкую струк-
туру деформированного прокаткой на 10, 20, 30, 40 и 50% перлита изуча-
ли электронно-микроскопическим методом с использованием микроско-
па JEM-200CX при ускоряющем напряжении 160 и 200 кВ. Кристалло-
графические характеристики дефектов в структурных составляющих 
перлита определяли с помощью g·b-анализа [22]. При индексировании 
серии электронно-микроскопических изображений, относящихся к 
фиксированному микрофрагменту и полученных при разных углах на-
клона образца в колонне микроскопа, конкретные индексы рефлексов 
на первой электронограмме в рассматриваемой серии, а также индексы 
плоскости обратной решетки выбирались в соответствии с реализо-
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вавшимся конкретным вариантом ориентационных соотношений (о.с.) 
между ферритом (ф) и цементитом (ц), а именно, для о.с. Питча-Петча 
(П-П): 
[100]ц - 2,6° от <3 1 1>ф; [010]ц - 2,6° от <131>ф; [001]ц║< 2 1 5>ф,    (10.1)
для о.с. Багаряцкого: 
[100]ц ~ ║< 1 01>ф; [010]ц║<111>ф; [001]ц ~ ║< 1 2 1 >ф.          (10.2)
Структура пластинчатого перлита после холодной пластической 
деформации на 10 % морфологически не претерпела заметных измене-
ний. Электронно-микроскопическое изучение показало, что в ферритной 
составляющей перлита наблюдается появление дислокаций, однако их 
плотность невелика (рис.10.1). На рис. 10.1 а видно, что на межфазной 
границе феррит/цементит плотность дислокаций существенно выше. 
В рассматриваемой перлитной колонии реализуются о.с. П-П, след меж-
фазной границы в оси зоны [011]ф совпадает с направлением [3 1 1]ф. 
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Рис. 10.1. Дислокационная структура пластинчатого перлита после 
холодной пластической деформации на ε=10%:
а – светлопольное изображение; б – темнопольное изображение, g=2 1
1ф; в – темнопольное изображение, g=21 1 ф; г – темнопольное 
изображение, g=200ф; д – темнопольное изображение, g=11 3 ц, х 70000.
                                 б)                                                                 в) 
                                 г)                                                                 д) 
Рис. 10.1. Дислокационная структура пластинчатого перлита после холодной 
пластической деформации на ε=10%:
а – светлопольное изображение; б – темнопольное изображение, g=2 1 1ф; 
в – темнопольное изображение, g=21 1 ф; г – темнопольное изображение, 
g=200ф; д – темнопольное изображение, g=11 3 ц, х 70000.
На приведенном фрагменте структуры в ферритной составляющей 
присутствуют дислокации, которые по характеру их распределения 
можно условно разделить на две системы I и II. Дислокации системы 
I вытянуты в пределах одного ферритного промежутка в направлении 
от одной межфазной границы до другой. К той же системе дислокаций 
относится дислокационная петля, показанная стрелкой на рис. 10.1 б. 
Основание (точки закрепления) петли принадлежат одной из межфаз-
ных границ, поэтому можно считать, что межфазная граница является 
источником системы дисл каций I. Погаса  дислокационной петли 
происходит в рефлексах (011)ф и ( 1 21)ф. Поэтому вектор Бюргерса 
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этой системы дислокаций был определен как b=1/2[11 1 ]. Свободное 
расширение дислокационной петли от источника на межфазной гра-
нице будет происходить в ее плоскости скольжения до тех пор, пока 
дислокационная петля не достигнет противоположной межфазной гра-
ницы. Часть дислокационной петли, которая параллельна плоскости 
межфазной границы, закрепляется при взаимодействии с дефектами 
на межфазной границе. Дальнейшее расширение незакрепленных (бо-
ковых) частей дислокационной петли происходит при ее движении в 
противоположных направлениях вдоль ферритной пластины. Эти от-
резки почти перпендикулярны плоскости межфазной границы, поэто-
му большая часть присутствующих на рис. 10.1 а-в дислокаций систе-
мы I имеет ось, вытянутую в направлении от одной межфазной грани-
цы к другой. Следовой анализ показал, что ось дислокации I близка 
к кристаллографическому направлению [111]ф, что дало возможность 
определить плоскость скольжения этой дислокации как (110)ф. Линия 
пересечения плоскости скольжения и межфазной границы совпадает 
с кристаллографическим направлением [553]ф, которое параллельно 
цементитному направлению [230]ц. Направление [230]ц из известных 
экспериментально наблюдаемых плоскостей скольжения в цементите 
принадлежит только одной плоскости - (001)ц, которая параллельна 
плоскости межфазной границы ( 2 1 5)ф. Вследствие этого дислокаци-
онная петля, достигнув межфазной границы, не распространяется в 
цементите, а формирует повышенную плотность дислокаций вблизи 
межфазной границы. 
Для второй системы дислокаций (дислокации II на рис.10.1 д) 
плоскость скольжения и направление оси почти перпендикулярно пло-
скости межфазной границы. Система полос на рис.10.1 а и г является 
выходами дислокаций типа II на плоскость фольги, которые принад-
лежат параллельным плоскостям скольжения. На рис.10.1 г хорошо 
видно, что след плоскости скольжения дислокаций II проходит через 
цементитную пластину и далее продолжается в соседнюю ферритную 
пластину. Дислокации внутри цементитной пластины (см. рис.10.1 д) 
принадлежат плоскостям, след которых в цементитной пластине яв-
ляется продолжением проекции плоскостей скольжения дислокаций 
в ферритной пластине. Вектор Бюргерса дислокационной системы II 
был определен как b=1/2[111]. Погасание этих дислокаций происходи-
ло в рефлексе (101 )ф. След плоскости скольжения дислокаций системы 
II на плоскости фольги (011)ф совпадает с кристаллографическим на-
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правлением [111]ф, которое в свою очередь принадлежит возможной 
плоскости скольжения [101]ф. При выполнении варианта о.с. П-П со-
гласно (1) с плоскостью габитуса (001)ц ║ ( 2 15)ф плоскость (101)ф со-
ответствует плоскости (103)ц. 
В работе [18] нами были обнаружены планарные дефекты в пла-
стинах цементита, образовавшиеся в процессе эвтектоидного распада 
аустенита. Было определено, что плоскостями залегания этих дефектов 
для реализовавшегося варианта о. с. П-П являются плоскости {101}ц, и 
{103}ц. Таким образом, можно считать, что дислокации системы II с век-
тором Бюргерса b=1/2[111] распространяются внутри цементитной пла-
стины по плоскости параллельной плоскости планарного дефекта и да-
лее в соседнюю ферритную пластину по той же плоскости скольжения. 
Поскольку деформация в различным образом ориентированных 
колониях перлита происходит неравномерно, то степень деформации в 
отдельно взятых колониях может заметно отличаться от макроскопиче-
ской по всему образцу. После деформации на 50% макроскопически в 
структуре пластинчатого перлита произошли заметные изменения. На 
мезоуровне, в отдельно взятой колонии, локальная деформация может 
быть как существенно больше макроскопической, так и меньше. В тех 
перлитных колониях, где локальная деформация была небольшая, со-
храняется пластинчатый характер структуры. На рис.10.2 представлен 
фрагмент такой перлитной колонии. На темнопольном изображении 
(рис.10.2 а) в рефлексе (110)ф видно несколько групп дислокационных 
полупетель I, регулярно расположенных вдоль плоскости межфазной 
границы. Ступеньки на межфазной границе в данном случае работа-
ют в качестве источника дислокаций подобно источнику Франка-Ри-
да, что является типичным при холодной деформации гетерофазной 
структуры на небольшие степени. Среднее расстояние между двумя 
дислокационными источниками составляет величину порядка 0,1-0,15 
мкм. Петли, расположенные по одну сторону цементитной пластины, 
образованы дислокациями одного знака, по разные стороны цементит-
ной пластины - дислокациями разного знака. Идет чередование петель 
в шахматном порядке, расположенных по разные стороны одной це-
ментитной пластины, что возможно связано с наличием дефектных 
плоскостей в цементите. Отметим, что на темнопольном изображении 
на рис.10.2 б видно, что источником дислокационных петель I также 
являются ступеньки на межфазной границе вдоль линии пересечения 
плоскостей планарных дефектов с межфазной границей. 
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Рис. 10.2. Дислокационная структура пластинчатого перлита после холодной 
деформации на ε=50%: а, б – темнопольные изображения в рефлексе g=110ф; 
в – схема рекомбинации двух дислокационных петель; г – схема образования 
подвижной дислокационной стенки. 
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Направление вытянутости дислокационной петли (рис.10.2) на пло-
скости фольги (110)ф близко к кристаллографическому направлению 
[1 11]ф (слегка отклоняется в сторону направления [1 12]ф). Дислокации, 
испущенные источником на межфазной границе, видны на темнополь-
ном изображении в рефлексе (110)ф, поэтому возможные вектора Бюргер-
са этих дислокаций равны b1=1/2[111] или b2=1/2[111]. Среди возмож-
ных плоскостей скольжения из семейств плоскостей {110}ф и {112}ф 
наблюдаемый след скольжения ближе всего к плоскости (112)ф. Скорее 
всего эта группа дислокаций имеет вектор Бюргерса b2=1/2[111]. По-
скольку среднее расстояние между двумя дислокационными петлями 
меньше ширины ферритного промежутка, которая составляет ~0,4 мкм, 
то две близко расположенные дислокационные петли рекомбинируют с 
последующим образованием большой дислокационной петли раньше, 
чем достигнут противоположной межфазной границы (рис.10.2 б и схе-
ма рис.10.2 в). 
На рис. 10.2 б видно, что часть дислокаций той же системы скольже-
ния, достигнув противоположной межфазной границы, продолжает дви-
жение вдоль ферритной пластины. Области, ограниченные дислокацион-
ными группами на рис.10.2 б разориентированы одна относительно другой 
на угол ~5°. Хорошо известно, что разориентация двух соседних областей 
связана с формированием малоугловой дислокационной границы (дислока-
ционной стенки). Образование такой дислокационной стенки в рассматри-
ваемом нами случае может происходить по следующей схеме. Часть расши-
ряющейся в плоскости скольжения дислокационной петли, остановленная 
противоположной межфазной границей блокирует работу дислокационных 
источников в этой плоскости, вследствие этого начинают работать анало-
гичные источники на параллельных плоскостях скольжения (И2, И3, … на 
схеме рис. 10.2 г). Таким образом, группы дислокаций 1, 2, 3 на рис. 10.2 б 
являются стенками дислокаций одного знака, что и приводит к разориенти-
ровке ферритных областей внутри ферритных ламелей. 
В различных ферритных ламелях наличие в субграницах дисло-
кационных групп противоположных знаков может являться причиной 
часто наблюдающегося на электронно-микроскопических изображени-
ях чередования дифракционного контраста при переходе из одной фер-
ритной ламели в соседнюю (рис. 10.3), что соответствует изменению 
знака их относительной разориентации. Близкие ориентации феррит-
ных ламелей, расположенных через одну (ламели I и III на рис. 10.3), 
отражают тот факт, что деформация вдоль межфазных границ в этих 
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ламелях осуществлялась движением дислокационных групп одного 
знака и приблизительно одинаковой плотности. Тогда ламель II на рис. 
10.3 имеет ориентацию, соответствующую исходной. Отметим, что 
пределах одной колонии разориентация двух соседних ламелей фер-
рита (например, ламели I и II на рис. 10.3) может быть существенно 
больше, чем у ламелей, расположенных на большем расстоянии друг от 
друга (ламели I и III на рис.10.3). Эти результаты согласуются с пред-
ставленными в работах [23, 24] экспериментальными данными. 
Рис.10.3. Темнопольное изображение в рефлексе g=110ф дислокационных 
субграниц в ферритной составляющей перлита.
Структура пластинчатого перлита после холодной пластической 
деформации на ε=40% на макроуровне в целом сохранилась. В боль-
шинстве перлитных колоний после данной степени деформации доста-
точно четко видно чередование цементитных и ферритных ламелей. 
Наибольшим изменениям подверглись ферритные ламели, в которых 
сформировалась субзеренная структура. Характерный фрагмент струк-
туры перлита после деформации на ε = 40% показан на рис. 10.4. Уда-
лось определить, что в данной перлитной колонии реализовались о.с. 
П-П по соотношению (10.1). Межфазная граница феррит/цементит раз-
мыта, толщина цементитных пластин изменяется, видны небольшие 
изгибы, внутренняя дефектная структура (рис.10.4 а). Важно отметить, 
что на темнопольных изображениях в рефлексах цементита все пла-
стины находится в отражающем положении (рис.10.4 б), лишь несколь-
ко отличается интенсивность контраста вдоль них. По обе стороны от 
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Рис. 10.4. Структура пластинчатого перлита стали У8 после холодной 
деформации на ε = 40%: 
а – темнопольное изображение в общем рефлексе g=021ц=011ф; 
б – темнопольное изображение в рефлексе g=113ц; 
в – формирование субзерен в феррите и растворение цементита (схема); 
г – темнопольное изображение в рефлексе g=211ц.
цементитной пластины на межфазной границе произошло зарождение 
двух ферритных субзерен (рис. 10.4 а). Межфазная граница является 
той общей границей, по которой происходит стыковка ферритных суб-
зерен. Хорошо видно, что край цементитной пластины примыкает к 
общей части границы двух субзерен (1 и 2 на схеме рис.10.4 в). Можно 
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предположить, что вблизи субзеренной границы происходит усилен-
ный отток углерода из цементитной пластины, вплоть до полного ее 
растворения. Подобное явление диссоциации цементита при пласти-
ческой деформации наблюдали в работах [14-16]. Настоящее электрон-
но-микроскопическое исследование показало, что частичное раство-
рение цементитной пластины в процессе пластической деформации 
сопровождается выделением мелкодисперсных карбидных частиц вну-
три ферритных ламелей (рис.10.4 г). На темнопольном изображении 
на рис.10.4 г в рефлексе цементита (211)ц видно, что в отражающем 
положении находится как пластина цементита, так и часть мелкодис-
персных карбидных выделений. 
Дисперсные карбидные частицы распределены в феррите нерав-
номерно, их плотность заметно выше в местах расположения феррит-
ных субзерен и других дефектов, а также вблизи межфазной границы. 
Декорирование межфазной границы карбидами приводит к тому, что 
дифракционный контраст по толщине цементитной пластины стано-
вится неоднородным (рис. 10.4 г). На рис. 10.4 б стрелкой показана се-
рия параллельных полос в цементитной пластине, также декорирован-
ных дисперсными карбидами. Направление полос на плоскости фольги 
(31 3 )ф совпадает с кристаллографическим направлением [110]ф. Это 
направление может являться следом плоскости (101)ф, которая в це-
ментитных координатах соответствует плоскости (103)ц. В свою оче-
редь, плоскость (103)ц была нами определена как плоскость залегания 
планарных дефектов [11, 12]. На рис. 10.4 б также видно, что межфаз-
ная граница имеет зубчатую форму, зубчики соответствуют полосам в 
цементите. Можно предположить, что облегчение оттока углерода по 
дефектным плоскостям приводит к образованию тонких ферритных 
прослоек в цементите вблизи дефектных плоскостей. Новые межфаз-
ные поверхности являются в свою очередь местами выделения мелко-
дисперсных карбидов. 
В ряде перлитных колоний процесс растворения областей цемен-
титных пластин вблизи планарных дефектов происходит более актив-
но (рис. 10.5). На темнопольном изображении в рефлексе ( 1 2 1)ц вид-
но, что ферритные прослойки в цементитной пластине значительно 
расширяются, их толщина составляет ~25-30 нм (рис.10.5 б). В дан-
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ной перлитной колонии сохранилась ориентационная связь между це-
ментитом и ферритом, реализовались о.с. П-П. На плоскости фольги 
(3 5 9)ф след плоскости планарного дефекта совпадает с кристаллогра-
фическим направлением [ 1 32]ф, которое, в свою очередь, практически 
совпадает (отличается менее, чем на 5°) со следом плоскости (3 2 4)ф. 
Плоскость (3 2 4)ф параллельная плоскости (101)ц является также пло-
скостью залегания планарных дефектов в цементите [18, 19]. Вблизи 
дефектов диффузионные процессы протекают более интенсивно, что 
приводит к появлению новых ферритных областей, примыкающих к 
уже образовавшимся ферритным прослойкам (рис.10.5 в). По образо-
вавшимся широким ферритным каналам внутри цементитных пластин 
дислокации свободно проходят из одной ферритной ламели в другую. 
На рис.10.5 а видно, что дислокационная полоса скольжения проходит 
как через цементитные, так и ферритные пластины. 
а
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Рис. 10.5. Структура пластинчатого 
перлита стали У8 после холодной 
деформации на ε=50%:
а – светлопольное изображение;
б – темнопольное изображение в 
рефлексе g= 1 2 1ц;
в – темнопольное изображение в 
рефлексе g=110ц.
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Рис. 10.6. Дислокационная структура пластинчатого перлита 
после холодной деформации на ε=30%:
а – светлопольное изображение; б – темнопольное изображение 
в рефлексе g=201ц.
На рис. 10.6 представлен фрагмент микроструктуры перлитной 
колонии после холодной пластической деформации на ε=30%. На 
рис.10.6 б хорошо виден сдвиг одной части цементитной пластины от-
носительно другой, который проходит по нескольким параллельным 
плоскостям. Ширина полосы сдвига составляет ~0,25 мкм. След пло-
скости, по которой происходит сдвиг одной части цементитной пла-
стины относительно другой, на плоскости фольги (100)ф совпадает с 
кристаллографическим направлением [011]ф. Это направление являет-
ся проекцией плоскости (0 11)ф на плоскость фольги (100)ф. Посколь-
ку в данной перлитной колонии реализовался вариант о.с. Багаряцкого 
с плоскостью габитуса (001)ц ~║( 1 2 1 )ф, плоскость (0 1 1)ф совпадает 
с плоскостью (100)ц. Плоскость (100)ц является плоскостью, по кото-
рой часто экспериментально наблюдается разрушение цементита [10]. 
Отметим, что при сдвиге цементитной пластины мы не наблюдали об-
разования микротрещин. На светлопольном изображении (рис.10.6 а) 
видно, что разлом происходит в поле напряжений мощной дислока-
ционной полосы скольжения, пересекающей несколько ферритных 
ламелей. Части ферритных пластин, примыкающие к области сдвига, 
сильно разориентированы. Таким образом, полоса скольжения создает 
напряжения достаточные для образования скола цементитной пласти-
ны по плоскостям (100)ц. 
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Рис. 10.7. Структура пластинчатого перлита стали У8 после холодной дефор-
мации на ε=50% (а – г – одно место): 
а – темнопольное изображение в рефлексе g=101ф; 
б – темнопольное изображение в рефлексе g=1 2 1 ц; 
в – темнопольное изображение в рефлексе g=200ц; 
г – темнопольное изображение в рефлексе g=301ц. 
При деформации ε>40% в ряде колоний пластинчатая структура 
перлита разрушается. С увеличением степени деформации доля таких 
колоний возрастает. На рис.10.7 а, б видно большое поле феррита раз-
мером 0,8–1 мкм, что существенно превышает межпластиночное рас-
стояние в исходном перлите. В феррите сформировалось много мало-
угловых границ приблизительно перпендикулярных бывшим меж-
фазным границам. На темнопольном изображении в рефлексе (200)ц 
хорошо видно, что большая часть пластин цементита уже раствори-
лась (рис.10.7 в). В рефлексе (101)ф (см. рис.10.7 а) в отражающем 
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положении находятся как некоторые из субзерен феррита, так и фраг-
менты ранее принадлежащие цементитной пластине. Формирующие-
ся ферритные мостики в цементитной пластине представляют собой 
продолжение субзерен в феррите. Контраст вдоль цементитной пла-
стины неоднороден, что свидетельствует о разориентации одной ча-
сти пластины относительно другой (рис.10.7 г). Субграница в ферри-
те (рис.10.7 а) продолжается внутри цементитной пластины и разде-
ляет разориентированные области внутри цементитной пластины. 
В ферритной матрице присутствуют мелкодисперсные карбиды 
(см. рис.10.7 г). Более высокая плотность мелкодисперсных карбид-
ных выделений наблюдается на дислокационных субграницах. 
Как было показано в [25, стр. 206], в грубопластинчатом перлите, 
полученном при температуре распада 650-700°С между ферритом и це-
ментитом реализуются преимущественно о.с. П-П, тогда как в тонко-
пластинчатом (температура распада 480-550°С) – о.с. Багаряцкого. В 
настоящем исследовании при анализе ориентационной связи между 
ферритом и цементитом в 20 перлитных колониях только в одном слу-
чае реализовывались о.с. Багаряцкого по соотношению (10.2), во всех 
остальных – о.с. П-П по соотношению (10.1). Наиболее часто обсужда-
емый в литературе [2, 10] механизм сбросообразования и ротационной 
пластичности, применим, как нам кажется, для объяснения процессов 
разворотов и фрагментации элементов структуры тонкопластинчатого 
перлита. Аналогично тому, как показано в ряде других работ [10], нами 
определено, что деформация в феррите идет вдоль плоскостей сколь-
жения {110}ф и {112}ф в направлении <111>ф, т.е. в обычных системах 
скольжения ОЦК-решетки железа при комнатной температуре. Отме-
тим, что двойникование в феррите при исследованных степенях дефор-
мации не наблюдалось. В предлагаемых моделях формирование полос 
сброса происходит в той плоскости активного скольжения в ОЦК-ре-
шетке феррита, которая параллельна плоскости межфазной границы 
феррит/цементит. Плоскостью межфазной границы в тонкопластинча-
том перлите, где реализуются о.с. Багаряцкого, является плоскость 
(112)ф, т.е. типичная плоскость скольжения в ОЦК-решетке. В боль-
шинстве изученных нами колоний грубопластинчатого перлита реали-
зуется вариант о.с. П-П с плоскостью межфазной границы ( 2 1 5)ф, ко-
торая не является плоскостью скольжения дислокаций с вектором Бюр-
герса b=½<111> в феррите, поэтому в настоящем исследовании не на-
блюдали пластической деформации вдоль межфазной границы. С на-
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шей точки зрения предлагаемые модели сбросообразования не приме-
нимы к описанию структурных изменений в грубопластинчатом перли-
те при пластической деформации. 
Вопрос о растворении цементитных пластин в процессе холодной 
пластической деформации обсуждался в ряде работ [10], а в последнее 
десятилетие нашел свое экспериментальное подтверждение [14, 15, 26] 
при изучении атомного распределения углерода в перлите при дефор-
мации. В нашем эксперименте растворение цементитных пластин на-
чинается со степени деформации ε~30%, а при ε~50% в большей части 
перлитных колоний растворение цементитных пластин происходит в 
значительной степени. Вынос углерода из цементитных пластин наи-
более активно происходит вблизи дефектных образований в феррите 
и цементите. В феррите такими дефектами являются дислокационные 
субграницы. В частности, на рис. 10.7 вблизи границы между двумя 
субзернами произошло полное растворение части цементитной пла-
стины уже при деформации на ε~30%. Растворение цементита вблизи 
границ субзерен феррита видно также на рис.10.7 а при деформации на 
ε~50%. Нами обнаружено ускоренное растворение цементита вблизи 
планарных дефектов, которые присутствовали в структуре цементит-
ных пластин недеформированного пластинчатого перлита. Такое рас-
творение приводит к формированию характерной слоистости в струк-
туре частично растворившейся цементитной пластины (см. рис. 10.7, 
ε~50%). Кроме того, образование ферритных прослоек увеличивает 
длину линии скольжения в феррите и обеспечивает скольжение дисло-
каций через несколько ферритных ламелей, в том числе и по плоско-
стям, не параллельным плоскости планарных дефектов. 
В [16, 17] установлено, что при растворении цементитных пластин 
в процессе пластической деформации происходит увеличение концен-
трации углерода в ферритной составляющей до ~3 aт.%, что намно-
го превышает равновесное значение, которое при 723°С составляет 
0,07 ат.%. Автор [14] полагает, основываясь на данных ЯГР исследо-
ваний, что избыточный углерод в ферритной составляющей перлита 
сегрегирует на дислокациях и дислокационных скоплениях. Однако 
оценки, проведенные в [10], показали, что весь избыточный углерод не 
может находиться в атмосферах на дислокациях, часть его остается в 
твердом растворе α−железа. Методом измерения параметров амплитуд-
ной зависимости внутреннего трения при комнатной температуре [26] 
было установлено, что пластическая деформация кручением патен-
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тированной стали У8 приводит к диссоциации цементита и переходу 
атомов углерода в феррит, при этом содержание углерода в цементите 
снижается до 16 ат.%. В нашем исследовании мы обнаружили, что про-
цесс растворения цементитных пластин сопровождается выделением 
внутри ферритных ламелей мелкодисперсных карбидных частиц (см. 
рис. 10.5, 10.7). Плотность их выше вблизи дефектов (дислокации, суб-
границы, межфазные границы) и увеличивается с ростом степени де-
формации. Можно предположить, что если концентрация углерода в 
феррите по сравнению с равновесной и увеличивается, то незначитель-
но; основная же доля углерода, вышедшего из цементитных пластин, 
находится не в твердом растворе, а в виде мелкодисперсных карбидных 
выделений. Аналогичное явление мы наблюдали [20, 21] при изучении 
процесса сфероидизации пластинчатого перлита в процессе отжига. 
Растворение цементитных пластин и перенос углерода через феррит-
ную матрицу к растущим глобулярным карбидам также происходил с 
образованием в феррите мелкодисперсных карбидных частиц. 
Таким образом, уже на ранних стадиях пластической деформации 
(ε~10%) грубопластинчатого перлита происходит формирование субзе-
ренной структуры в ферритной составляющей. Установлено, что переда-
ча деформации из одной ферритной ламели в другую осуществляется 
пересечением цементитной пластины по плоскостям ( 1 03)ц║ ( 1 01)ф, 
параллельным плоскостям планарных дефектов. Показано, что при 
степенях деформации ε≥40% в перлите происходит растворение цемен-
титных пластин с преимущественным выносом углерода вблизи пла-
нарных дефектов в цементите и дислокационных субграниц в феррите. 
Обнаружено, что процесс растворения цементитных пластин сопрово-
ждается выделением внутри ферритных ламелей мелкодисперсных 
карбидных частиц. 
Эволюция структуры перлита при холодной пластической 
деформации подробно рассмотрена также в монографии [27]. Наши 
результаты достаточно хорошо согласуются с результатами, изложен-
ными в [27].
Работа выполнена в рамках государственного задания ФАНО Рос-
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Углеродистые легированные инструментальные и шарикоподшип-
никовые стали со структурой зернистого перлита широко применяются 
в машиностроении. Такая структура отличается удовлетворительными 
эксплуатационными характеристиками, обеспечивает предельную об-
рабатываемость резанием и хорошую пластичность стали при холод-
ной пластической деформации [1]. Несмотря на широкое практическое 
применение, существует небольшое количество работ по исследова-
нию микроструктуры, свойств зернистого перлита и их изменению в 
зависимости от степени деформации [2-6].
В главе 11 представлены результаты изучения закономерностей из-
менения микроструктуры ферритной и карбидной составляющих при 
увеличении степени холодной пластической деформации от 30 до 
65% с использованием электронной сканирующей и просвечивающей 
(ТЭМ) микроскопии. Детальный ТЭМ анализ, позволил определить 
характеристики (плоскость и вектор сдвига) дефектов упаковки, век-
тор Бюргерса и плоскость скольжения дислокаций. Методом наноин-
дентирования получены результаты измерения твердости и модуля 
Юнга  цементита в деформированной структуре зернистого перлита и 
проведено сопоставление с данными для ферритной матрицы. 
11.1. МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДИКА ИССЛЕДОВАНИЯ
Исследование проводили на образцах углеродистой эвтектоид-
ной стали У8, содержащей 0.8 % С, 0.18 % Mn, 0.22 % Si, 0.17 % Cr, 
0.12 %Ni, 0.10 % Cu. Тонкую структуру перлита в исходном состоя-
нии (после сфероидизирующего отжига) и в деформированном состо-
янии (после холодной прокатки на 34, 47, 52, 65 %) изучали электрон-
но-микроскопическим методом с использованием микроскопа 
JEM-200CX при ускоряющем напряжении 160 и 200 кВ. Фольги для 
электронно-микроскопических исследований изготовляли по стан-
дартным методикам. 
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Металлографическое исследование распределения карбидных ча-
стиц по размерам и составу в них углерода проводили с помощью ска-
нирующей электронной микроскопии (СЭМ) на микроскопе JSM 
6480LV c применением микрорентгеноспектрального анализа. Диа-
метр зонда при сканировании по поверхности шлифа составлял поряд-
ка 0.2 мкм, поэтому для достаточно крупных карбидов порядка 2 мкм 
точность определения относительной концентрации углерода можно 
считать достаточно надежной. Гистограммы распределения карбидных 
частиц по размерам строили с использованием программы 
ThixometPRO. 
Индентирование образцов проводили на измерительной системе 
Fischerscope HM2000 XYm с использованием индентора Виккерса и 
программного обеспечения WIN-HCU. Модуль упругости определяли 
при вдавливании EIT/(1-vs2) при следующих параметрах нагружения: 
максимальная нагрузка 2000 мН, время нагружения 33 сек, время вы-
держки при заданной нагрузке 5 сек, время разгружения 33 сек. По-
грешность измерений определяли с доверительной вероятностью 
p=0,95.
11.2. МЕТАЛЛОГРАФИЧЕСКОЕ ИССЛЕДОВАНИЕ
На рис.11.1 представлено СЭМ изображение структуры зернисто-
го перлита в исходном состоянии (после сфероидизирующего отжига 
(рис.11.1 а)), а также после деформации на 52% (рис. 11.1 б). 
Рис.11.1. Структура зернистого перлита: 
а - в исходном состоянии, б – при степени деформации ε~52%, х1000
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Рис.11.2. Гистограммы распределения карбидных частиц по размерам для 
зернистого перлита в а – исходном состоянии, б – после деформации зерни-
стого перлита (ε=52%)
На рис. 11.2 приведены гистограммы распределения карбидных 
частиц по объемной доле и количеству частиц для выбранного интерва-
ла значений площади частиц (с шагом 0.5 мкм2), представленных на 
рис.11.1. В исходном состоянии максимальное значение функции рас-
пределения карбидов по объемной доле составляет величину ~17% и 
приходится на интервал размеров карбидов 0.5 – 1.0 мкм2. Максималь-
ное значение функции распределения по количеству карбидных частиц 
составляет ~47% и соответствует размеру карбидов ~0.5 мкм2 
(рис.11.2 а). После деформации на 52% ширина функции распределе-
ния увеличивается (рис.11.2б). Положение максимума функции распре-
деления по объему карбидных частиц смещается в область больших 
размеров частиц, порядка 1.0 – 1.5 мкм2. Значение этой функции в точ-
ке максимума существенно не изменяется. Положение максимума 
функции распределения по количеству частиц смещается в область раз-
меров 0.5 – 1.0 мкм2, значение функции в точке максимума уменьшает-
ся до 27%.
С помощью микрорентгеноспектрального анализа для частиц 
крупного размера площадью порядка 4–6 мкм2 с достаточной точно-
стью можно оценить содержание углерода. Установлено, что в исход-
ном состоянии значение концентрации углерода (усредненное по раз-
мерам больших карбидов) составляет величину порядка 4.0 в относи-
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тельных единицах. После деформации на 52% средняя концентрация 
углерода в карбидных частицах равна значению 2.9 в тех же самых от-
носительных единицах. Таким образом, после деформации на 52% 
среднее значение концентрации углерода в ряде крупных карбидных 
частицах уменьшается на 27.5%. 
11.3. ЭЛЕКТРОННО-МИКРОСКОПИЧЕСКОЕ 
ИССЛЕДОВАНИЕ
Исходное состояние. На рис.11.3 а представлено электронно-ми-
кроскопическое изображение структуры зернистого перлита. Частицы 
цементита преимущественно эллипсоидальной формы имеют кристал-
лографическую огранку (показано стрелкой), межфазная граница сво-
бодна от дислокаций. Размер ферритных зерен в среднем сопоставим с 
размером карбидных частиц. Однако встречаются как очень мелкие, 
так и очень крупные ферритные зерна размером до 10 мкм (рис.11.3 б). 
Отдельные дислокации объединены в полигональные сетки или обра-
зуют малоугловую границу внутри ферритного зерна (рис.11.3 в).
Рис. 11.3. Тонкая структура 
углеродистой эвтектоидной стали в 
отожженном состоянии: 
а – карбидные частицы, б – крупные 
ферритные зерна, в – полигональные 
сетки в ферритных зернах.
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Рис.11.4. Фрагмент структуры зернистого перлита: 
а - светлопольное изображение; темнопольные изображения в карбидных 
рефлексах g = 211 (б), g = 201 (в); g = 103 (г)
На рис.11.4 представлен фрагмент структуры, содержащий не-
сколько карбидных частиц эллиптической формы, длинные оси кото-
рых параллельны между собой. На темнопольных изображениях 
(рис.11.4 б-г), полученных в трех различных карбидных рефлексах 
g=211, 201, 103, одновременно все карбиды находятся в отражающем 
положении, что свидетельствует об их единой ориентировке. На 
рис.11.5 а представлено светлопольное изображение фрагмента микро-
структуры, содержащего карбидные частицы. Темнопольное изображе-
ние (рис. 11.5 б) получено в карбидном рефлексе. Как и на рис. 11.4, 
одновременно все карбидные частицы находятся в отражающем поло-
жении. Экспериментально определена ориентационная связь (ОС) 
между цементитом и ферритом. На рис. 11.5 в представлена совместная 
электронограмма феррита и цементита, по которой была определена 
ОС между ними: [01 1 ]ц ║[211]ф, (2 1 1 )ц║( 1 75 )ф. По эксперимен-
тально определенным ОС была построена совместная стереографиче-
306 Глава 11. Дислокационная структура и свойства цементита в зернистом перлите
ская проекция двух фаз, из которой следовало, что между ферритом и 
карбидными частицами реализуются ОС Питча. Наличие ОС между 
ферритом и цементитом в зернистом перлите обусловлено способом 
его получения путем длительного отжига пластинчатого перлита. В ра-
ботах [5, 6, 7] была исследована эволюция пластинчатого перлита в 
процессе отжига. Было установлено, что даже при длительном отжиге 
(более 30 часов) сохраняется ориентационная связь между сфероиди-
зированным цементитом и ферритной матрицей, совпадающая с ОС 
между структурными составляющими пластинчатого перлита. 
Рис.11.5. Характерная 
структура зернистого перлита: 
а – светлопольное изображение; 
б – темнопольное изображение в 
рефлексе карбида g = 102; 
в – совместная микродифракция 
феррита и цементита
Деформация 34-65%. При небольшой степени деформации ε=34% 
в феррите происходит процесс накопления дислокаций, типичная 
структура изображена на рис.11.6. Дислокации распределены доста-
точно однородно в пределах ферритных зерен (показано контуром на 
рис.11.6а). Можно отметить несколько повышенную плотность дисло-
каций вблизи границ ферритных зерен. При увеличении степени де-
формации до ε=47% в некоторых ферритных зернах формируется яче-
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истая структура, образуются размытые объемные границы областей, 
внутри которых плотность дислокаций сравнительно невелика 
(рис.11.6 б). На рис.11.6 в. представлена микродифракция с выделен-
ного на рис.11.6 а участка. Рефлексы на микродифракции можно объ-
единить в три группы, относящиеся к различным ориентировкам вну-
три выделенной ферритной области. Оси зон разориентированы на 
углы 10-35º вокруг общего направления [110]ф. При дальнейшем уве-
личении степени деформации до 52-65% в феррите происходит пере-
стройка ячеистой структуры в микрополосовую. Наблюдается нерав-
ноосность ферритных зерен, обусловленная, по-видимому, развитием 
текстуры прокатки, однако текстура выражена не так ярко, как в одно-
фазных материалах. 
Рассмотрим изменения, которые происходят в карбидных части-
цах с увеличением степени деформации до 47%. На рис.11.7 представ-
лены различные типы дефектной структуры в карбидных частицах по-
сле деформации на 34%. На темнопольном изображении (рис.11.7 а) 
видна нижняя часть крупной эллипсовидной частицы. Разориентация 
верхней части частицы значительно отклоняется от ее нижней части, 
так что в рефлексе g=111ц в отражающем положении находится только 
нижняя часть. Граница, разделяющая эти части, имеет ступенчатую 
форму (показана стрелкой на рис.11.7 а). В нижней части частицы ви-
ден размытый экстинкционный контур, свидетельствующий о слабой 
разориентации одной части карбида относительно другой. На рис.11.7 б 
видно, что контур, разделяющий частицу на две части, имеет четкую 
границу, что свидетельствует о начальной стадии разделения карбид-
ной частицы на две частицы. Одной из причин, которая приводит к ра-
зориентации фрагментов внутри карбидной частицы, может быть неод-
нородное распределение дислокаций в феррите. Дислокации в ферри-
те, остановленные на межфазной границе феррит/цементит, создают 
напряжения внутри карбидной частицы, что приводит к изгибу одной 
ее части относительно другой. Правильная эллипсовидная форма кар-
бидов во многих случаях нарушается, внутри карбидных частиц обра-
зуются перешейки (показано линией на рис 11.7 в). Межфазная граница 
феррит/цементит становится ступенчатой, появляются канавки, выем-
ки, свидетельствующие об уходе углерода с поверхности карбидов в 
ферритную матрицу.
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Рис. 11.6. Светлопольные 
изображения структуры углероди-
стой стали после деформации 
на 34% (а) и на 47% (б), дифрак-
ционная картина и схема ее 
расшифровки (в)
Рис.11.7. Структура карбидных 
частиц после деформации, ε = 34%: 
а – темнопольное изображение в 
рефлексе g = 111ц , б - светлопольное 
изображение,  темнопольное изобра-
жение в рефлексе g = 101ц (в)
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Углерод, выделяющийся в процессе частичного растворения кар-
бидов при деформации, коагулирует в виде мелкодисперсных карби-
дов, которые выделяются на дефектах в феррите или на межфазной 
границе феррит-цементит (Рис. 11.8). Их ориентация не совпадает с 
ориентировкой крупного карбида. При деформации 34 и 47% мы на-
блюдаем только начальные стадии этого процесса. Размер мелкодис-
персных глобулярных карбидов составляет величину ~0.02 мкм. 
Рис. 11.8. Мелкодисперсные карбиды на межфазной границе, темнопольное 
изображение в рефлексе g = 111ц
На рис. 11.9 представлены ТЭМ изображения двух протяженных де-
фектов упаковки (ДУ) и дислокаций (Д), полученные при различном 
угле наклона гониометра. Дефекты упаковки, расположенные в парал-
лельных плоскостях, зарождаются на межфазной  границе феррит/це-
ментит и распространяются внутрь карбида. Дислокации (Д) зарожда-
ются от уступа на межфазной границе, который помечен стрелкой на 
рис. 11.9 а. Дефекты упаковки останавливаются внутри карбида из-за 
взаимодействия частичных дислокаций с дислокациями (Д). В рефлексе 
g= 13 2ц наблюдается однородный по интенсивности контраст от дефекта 
упаковки (вставка на рис. 11.9 а), состоящий из системы полос, параллель-
ных линии пересечения [100] плоскости ДУ с плоскостью фольги (на-
правление линии пересечения показано пунктиром на электронограм-
ме, рис.11.9 б, которая соответствует ТЭМ изображению на рис. 11.9 а). 
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Рис.11.8. Мелкодисперсные карбиды на межфазной границе, 
темнопольное изображение в рефлексе g = 111ц
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На рис.11.9 представлены ТЭМ изображения двух протяженных 
дефектов упаковки (ДУ) и дислокаций (Д), полученные при различном 
угле наклона гониометра. Дефекты упаковки, расположенные в 
параллельных плоскостях, зарождаются на межфазной  границе 
феррит/цементит и распространяются внутрь карбида. Дислокации (Д) 
зарождаются от уступа на межфазной границе, который помечен 
стрелкой на рис.11.9а. Дефекты упаковки останавливаются внутри 
карбида из-за взаимодействия частичных дислокаций с дислокациями 
(Д). В рефлексе g= 13 2ц наблюдается однородный по интенсивности 
контраст от дефекта упаковки (вставка на рис.11.9а), состоящий из 
системы полос, параллельных линии пересечения [100] плоскости ДУ с 
плоскостью фольги (направление линии пересечения показано 
пунктиром на электронограмме, рис.11.9б, которая соответствует ТЭМ 
изображению на рис.11.9а). На светлопольном изображении (рис.11.9в) 
дефекты упаковки вырождаются в линии, т.е. плоскость ДУ 
перпендикулярна плоскости изображения. Нормаль nк плоскости ДУ 
совпадает с направлением [001], отмеченным на электронограмме, 
рис.11.9г, сплошной линией. Таким образом, плоскость дефектов 
упаковки совпадает с плоскостью (001)ц. На рис.11.9д приведено 
темнопольное изображение, полученное в рефлексе g=103ц. В этом 
рефлексе условие gb=0 выполняется как для ДУ, так и для частичных 
дислокаций.  Таким образом, вектор сдвига, определяющий дефект 
Рис.11.9. Дефекты упаковки в цементите зернистого перлита 
углеродистой стали после деформации ε = 34%. 
Темнопольные ТЭМ изображения получены в рефлексах g= 2ц (а); 
g=103ц  (д). 
(д)
(в) (г)
                               а                                                                           б
д
                              в                                                                           г
Рис. 11.9. Дефекты упаковки в 
цементите зернистого перлита 
углеродистой стали после дефор-
мации ε = 34%. Темнопольные 
ТЭМ изображения получены в 
рефлексах g= 13 2ц (а); 
g=103ц (д). 
На светлопольном изображении (рис. 11.9  в) дефекты упаковки вы-
рождаются в линии, т.е. плоскость ДУ перпендикулярна плоскости изо-
бражения. Нормаль n к плоскости ДУ совпадает с направлением [001], 
отмеченным на электронограмм , рис.11.9 г, сплош ой линией. Таким 
д
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образом, плоскость дефектов упаковки совпадает с плоскостью (001)ц. 
На рис. 11.9 д приведено темнопольное изображение, полученное в 
рефлексе g=103ц. В этом рефлексе условие gb=0 выполняется как для 
ДУ, так и для частичных дислокаций.  Таким образом, вектор сдвига, 
определяющий дефект упаковки, и вектор Бюргерса частичных дисло-
каций равен b=α[010], где α, коэффициент, лежащий в интервале 0<α<1. 
Для частичного сдвига, определяемого вектором b=α[010] в рефлексе 
g= 13 2ц (рис. 11.9 а) выполняется условие gb=α, где α – дробное число, 
что соответствует наблюдаемому полосчатому контрасту на ДУ.
                               а                                                                      б
в
Рис. 11.10. – Дефект упаковки с изломом в 
цементите зернистого перлита углеродистой 
стали после деформации ε = 34%. 
Темнопольное ТЭМ изображение получено 
в рефлексе g=121 (а); светлопольное изобра-
жение (б); электронограмма (в).
На рис. 11.10 показано ТЭМ изображение полосы ДУ с несколькими 
ступенчатыми изломами. На светлопольном изображении (рис.11.10 а) 
видно, что ступени имеют различную высоту и протяженность. На линии 
пересечения двух плоскостей ДУ часто наблюдаются дислокации. При на-
клоне оси гониометра на 30о поверхность ДУ вырождается в линию, со-
ставляющие ее плоскости перпендикулярны плоскости изображения 
(рис.11.10 б). Нормали N1 и N2, проведенные к прямолинейным участкам 
линии ДУ отмечены на микродифракции (рис. 11.10 в)  пунктирными лини-
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ями 1 и 2 соответственно. Нормаль N1 совпадает с направлением [001], а 
направление, параллельное N2, близко к направлению [ 1 11].  Таким обра-
зом, ДУ принадлежит одновременно двум плоскостям (001) и [ 1 11]. 
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проведенные к прямолинейным участкам линии ДУ отмечены на 
микродифракции (рис.11.10в)  пунктирными линиями 1 и 2 
с ответ т но. рмаль n1 впадает с авлением [0 1], а 
направление, параллельное n2, близко к направлению [ 1 11].  Таким 
образом, ДУ принадлежит одновременно двум плоскостям (001) и [ 1
11]. 
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Рис.11.11. Микроструктура в цементите зернистого перлита углеродистой 
стали после деформации ε = 34%. Темнопольные изображения получены в 
рефлексах g=12 2 ц (а); g=103ц (в); g= 13 2 (д). Электронограммы (б, г, е) 
соответствуют темнопольным изображениям (а, в, д). 
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На рис. 11.11 приведено ТЭМ изображение микроструктуры кар-
бида в зернистом перлите углеродистой стали после деформации 
ε = 34%. Внутри карбида от одной из межфазных границ феррит/це-
ментит до противоположной границы расположен дефект упаковки 
(ДУ). Кроме ДУ, в карбиде наблюдаются также дислокации, помечен-
ные (Д) на рис.11.11 а. Дислокации имеют приблизительно одинаковое 
направление оси и контраст на всех исследованных темнопольных изо-
бражениях, они принадлежат одной системе скольжения. Четыре дис-
локации, помеченные 1-4 на рис.11.11 а, лежат в одной плоскости 
скольжения, т.к. концы выхода дислокаций на верхнюю и нижнюю по-
верхности фольги лежат на одной прямой. На плоскости фольги с нор-
малью [ 4 31] след плоскости скольжения дислокаций 1-4 параллелен 
линии пересечения плоскости ДУ с плоскостью фольги и совпадает с 
направлением [340]*. Это направление показано сплошной линией на 
рис. 11.11 б и в прямой решетке близко к направлению [110]. С точ-
ность ~2º линия пересечения плоскости (001) с плоскостью фольги 
близка к направлению [110]. Можно считать, что плоскость ДУ и пло-
скость скольжения дислокаций совпадают с плоскостью (001). 
В рефлексе g=103ц (рис.11.11 в,г) происходит погасание контраста 
как на ДУ, так и на дислокациях, выполняется условие gb=0. Вектор 
Бюргерса полных дислокаций определяется однозначно и равен 
b=b[010]. Как и на рис.11.9, дефект упаковки расположен в плоскости 
(001) и характеризуется сдвигом b=α[010], где α – дробное число. 
Именно для этого сдвига происходит погасание контраста на ДУ в реф-
лексе g=103ц, тогда как в рефлексах g=11 2 ц (рис. 11.11 а) и g= 13 2ц 
(рис. 11.11 д) наблюдается полосчатый контраст. В рефлексе g=12 2 ц 
для ДУ выполняется условие gb=2α, в рефлексе g= 13 2ц выполняется 
условие gb= α.   
На рис. 11.11 а дислокации Д выглядят не расщепленными, т.к. в 
этом случае велик угол между плоскостью скольжения дислокаций и 
плоскостью фольги. При наклоне  гониометра от 0 до 25º угол между 
осью зоны и нормалью к плоскости скольжения дислокаций уменьша-
ется, что позволило установить, что дислокации являются расщеплен-
ными. На рис. 11.11 д (и на врезке к этому рисунку) виден полосчатый 
контраст, свидетельствующий о расщеплении дислокаций (Д) на две 
частичные дислокации. По проекции была определена видимая шири-
на дислокации. Зная угол между осью зоны и нормалью к плоскости 
скольжения дислокаций, определили ширину расщепления дислокаций 
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в их плоскости скольжения, которая оказалась равной d=0,059±0,008 
мкм. В соответствии с методом проектирующих плоскостей [8] для 
определения направлений осей дислокаций (Д) в полученной серии 
электронно-микроскопических снимков были отобраны три плоскости 
обратной решетки с нормалями ni и соответствующие направления 
проекций линии дислокации pi* в обратной и pi прямой решетке при 
угле наклона α равном 0о, 10о, 25о. Данные приведены в табл. 11.1. 
В проектирующей плоскости ni= [РiхHi], построенной на векторах Pi и 
Hi, лежит также и ось дислокации u. Таким образом, ось дислокации u 
совпадает с линией пересечения двух проектирующих плоскостей 
u = [nixnj]. Вычисленные значения u (табл.11.1) для трех возможных 
случаев определяется достаточно надежно с величиной погрешности 
не превышающей 5% вблизи направления [010]. Таким образом, дисло-
кации (Д) имеют близкую к винтовой ориентацию. 
Таблица 11.1. 
Вычисление направления линии дислокаций Д, рис. 11.11. 
Hi, Pi– оси зон и направления проекций осей дислокаций в них; 
u – пространственное направление оси дислокаций.
Угол наклона 
гониометра
0о +10о +25о
Hi [-431] [-552] [-352]
Pi* [-3-40] [-1-10] [-6-42]
Pi [-0,9 -1 0] [-1 -0,8 0] [-0,9 -1 0,14]
вычисленные значения 
ni
[Р1хH1]
[1,05  -1  5,65]
[Р2хH2]
[0,8  -1  5,4]
[Р3хH3]
[7  -1  9]
u [n1 x n2]
[0,2  -1  -0,2]
[n2 x n3]
[0,1  -1  -0,2]
[n1 x n3]
[0,1  -1  -0,2]
В рамках изотропной теории упругости для дислокации винтовой ори-
ентации ширина расщепления определяется в соответствии с выражением
 d=μb1*b2/(2πγ)                                      (11.1),
где μ – модуль сдвига, b1, b2 – длины векторов Бюргерса частичных 
дислокаций, γ – энергия дефекта упаковки. Для b1=b2=b/2 и модуля 
сдвига, равного μ=74ГПа [9], была оценена энергия ДУ, связывающая 
частичные дислокации γ ~ 12,8 mДж/м2.  
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С ростом степени пластической деформации в карбидной частице 
увеличиваются внутренние напряжения, обусловленные неоднородно-
стью деформации ферритной матрицы и накоплением дислокаций на 
межфазной границе феррит/цементит. Это приводит к разориентации 
одной части карбидной частицы относительно другой, что сопрово-
ждается появлением экстинционных изгибных контуров, затрудняю-
щих анализ темнопольных изображений дислокаций. 
(а)
(б)
(в)
Д1
Д2
Д1
Д2
0,20 мкм
0,20 мкм
0,20 мкм
(а)
(б)
(в)
Д1
Д2
Д1
Д2
0,20 мкм
0,20 мкм
0,20 мкм
                             а)                                                                    б)
(г)
Рис.11.12. Микроструктура в цементите зернистого перлита углеродистой стали после 
деформации ε = 47%.
Темнопольные изображения получены в рефлексах g= 121 (а); g=10 3 (б); g=025 (в),
g=10 2 (г).
Д1
Д2
0,20 мкм
(а)
(б)
(в)
Д1
Д2
Д1
Д2
0,20 мкм
0,20 мкм
0,20 мкм
в)                                                         г)
Рис. 11.12. Микроструктура в цементите зернистого перлита углеродистой 
стали после деформации ε = 47%. Темнопольные изображения получены в 
рефлексах g=21 1 ц (а); g=10 3 ц (б); g=025ц (в), g=10 2 ц (г).
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Изображение разных частей частицы может быть получено только 
при небольшом наклоне (менее одного градуса) образца. Высокий уро-
вень и неоднородность внутренних напряжений в карбидных частицах 
не позволил провести gb- анализ при деформации более 47%. 
На рис. 11.12 приведено ТЭМ изображение микроструктуры карбида в 
зернистом перлите углеродистой стали после деформации ε=47%. 
Карбид содержит две системы дислокаций, помеченных Д1, Д2 на 
рис. 11.12 а. Дислокации Д1, расположенные в нижней части карбида, 
многочисленны, разнонаправлены, образуют дислокационные сплете-
ния. Для дислокаций Д1 условие gb=0 выполняется в рефлексе g=10 3  
(рис. 11.12 б), вектор Бюргерса определяется однозначно b1=[010]. 
Таким образом, дислокации Д1 принадлежат той же системе скольжения, 
что и при более низкой степени деформации (см. рис.11.11). 
В табл. 11.2 приведены значения gb для возможных векторов Бюргерса 
полных дислокаций цементита, которые имеют наименьшую длину и, 
соответственно, собственную упругую энергию. Для дислокаций Д2 ус-
ловие gb=0 выполняется в рефлексе g=025 (на рис. 11.12 в виден лишь 
слабый остаточный контраст). Вектор Бюргерса этих дислокаций 
b2=[100]. Следовой анализ позволил установить направление оси этих 
дислокаций, u2=-3 1 1, плоскость скольжения дислокаций Д2 равна (011). 
Таблица 11.2. 
Значения gb для возможных векторов Бюргерсаb дислокаций, 
рис.14.12.
g    
b  
2 1 10 3 025 10 2
[100]
[010]
[001]
2
-2
-1
1
0
-3
0
2
5
1
0
-2
На рис. 11.12 б, г выделена верхняя часть карбидной частицы, от-
деленная от остальной части частицы границей. Этот фрагмент нахо-
дится в отражающем положении в карбидных рефлексах, однако кон-
траст в ней отличается от внутренней области карбида. Часть внешней 
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границы фрагмента, которая отделяет его от ферритной матрицы, раз-
мыта (показано стрелкой на рис. 11.12 б). В пределах выделенной обла-
сти видна повышенная плотность дислокаций. Можно предположить, 
что по этим дислокациям прошел отток углерода, и мы наблюдаем на-
чальные стадии формирования новой межфазной границы и превраще-
ния обогащенного дислокациями фрагмента карбида в феррит. 
На рис. 11.13 карбидная частица дислокационной границей разде-
лена на две разориентированные части. Граница внутри карбидной ча-
стицы является продолжением полосы локализованной деформации в 
ферритной матрице (показана стрелкой на рис. 11.13 а). Хорошо видно, 
что межфазная граница имеет глубокие канавки вблизи дислокацион-
ной границы, что свидетельствует об оттоке углерода из этой части кар-
бидной частицы в ферритную матрицу. В нижней части частицы вид-
ные несколько дефектов упаковки (рис. 11.13 б), которые распростра-
няются от границы карбидной частицы до дислокационной границы. 
Изображение фрагмента микроструктуры после деформации на 
65% показано на рис. 11.14 а. Представлено светлопольное изображе-
ние, где видна значительная фрагментация ферритной матрицы. На ми-
кродифракционной картине ферритные рефлексы имеют азимуталь-
ную разориентацию, видны отдельные точечные карбидные рефлексы 
(выделены на рис. 11.14 б). Темнопольное изображение в одном из та-
ких рефлексов представлено на рис. 11.14 в. Мелкодисперсные карби-
ды располагаются по границам ферритных фрагментов и имеют размер 
= 0.01-0.03мкм (10-30 нм). 
                                а                                                                 б
Рис. 11.13. Светлопольное (а) и темнопольное в рефлексе g=211 (б) 
изображения микроструктуры в цементите после деформации ε = 47%.
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Рис.11.14. Микроструктура стали 
при ε = 65 %: а – светлопольное 
изображение; б – совместная 
микродифракция феррита и 
цементита, в – темнопольное 
изображение в рефлексе g = 001ц
Таким образом, проведенный электронно-микроскопический ана-
лиз показал, что  глобулярный цементит стали У8 активно деформиру-
ется при комнатной температуре. Одной из наиболее легких мод де-
формации является образование дефектов упаковки, которые, как пра-
вило, зарождаются на межфазной границе феррит/цементит, и распро-
страняются вглубь карбидной частицы. С использованием следового и 
gb- анализа показано, что плоскостью распространения ДУ является 
плоскость (001)ц, вектор сдвига равен bp=α[010], где α – дробное число. 
Из-за легкости образования ДУ в [10] было высказано предположение, 
что они являются термическими дефектами роста. В настоящей работе 
показано, что число дефектов упаковки увеличивается с ростом степе-
ни деформации, есть экспериментальные свидетельства в пользу обра-
зования множественных (возможно близко расположенных) дефектов 
упаковки (рис.11.12). Длина свободного пробега ДУ обусловлена не 
только размером карбидной частицы, но и другими дефектами, кото-
рые образовались в результате пластической деформации и явились 
препятствиями для вновь образованных дефектов упаковки (рис.11.13). 
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Направление сдвига, характеризующее дефект упаковки, установ-
лено надежно и совпадает с направлением [010] цементита, однако во-
прос о точном значении параметра α, который определяет величину 
вектора Бюргерса частичной дислокации bp=α[010], остается до конца 
не определенным.  Теоретические исследования в этом вопросе не мно-
гочисленны. О возможности существования дефекта упаковки, харак-
теризуемого сдвигом α~0,39b вдоль направления [010] в плоскости 
(001) цементита указывалось в [15] на основании анализа характера 
изменения межатомных Fe-Fe и Fe-C связей при сдвиге в плоскости 
(001) цементита. В [15] показано, что при таких сдвигах сохраняется 
число ближайших соседей и мало изменяются межатомные расстоя-
ния, что и объясняет низкие значения энергии ДУ для рассматриваемой 
области сдвигов. В [16] с использованием метода молекулярной дина-
мики МД вычислены значения энергий обобщенных дефектов упаков-
ки в плоскости (001) цементита и построены изоэнергетические по-
верхности, характеризующие величину энергии дефектов упаковки в 
зависимости от вектора сдвига в этой плоскости. Показано, что на этой 
поверхности существует область локальных минимумов вблизи векто-
ра сдвига 1/2[010]. Точное положение минимума чувствительно к вы-
бору потенциала межатомного взаимодействия и для известных в на-
стоящее время потенциалов для системы Fe-C варьируется в пределах 
α~(0,43 – 0,45)b. Проведенный в настоящей работе gb- анализ показал, 
что действительно параметр α отличается от значения 0,5b, т.к. дефект 
упаковки остается в контрасте и в рефлексе g=12 2 ц, в котором для ча-
стичной дислокации выполняется условие gbp=2α. 
С увеличением степени деформации в карбидных частицах увели-
чивается плотность дислокаций. При ε=34% наблюдаются отдельные 
дислокации (рис.11.11), с увеличением степени деформации до ε=47% 
число дислокаций возрастает, особенно вблизи межфазной границы 
феррит/цементит, где образуются дислокационные сплетения 
(рис. 11.12). С ростом степени деформации увеличивается число дей-
ствующих дислокационных систем скольжения. На ранних степенях 
деформации дислокации принадлежат системе скольжения [010](001), 
при большей степени деформации появляются отдельные дислокации, 
принадлежащие [100](001) системе скольжения. Отметим, что в ран-
них работах [9-11] скопления дислокаций наблюдались только после 
деформации при повышенных температурах Т=600-700ºС. 
Проведенный gb- анализ позволил установить, что дислокации с 
вектором Бюргерса b=[010] в плоскости (001) являются расщепленны-
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ми на две частичные дислокации. Была найдена ширина расщепления 
полной дислокации d=0,059±0,008 мкм. В предположении, что векторы 
Бюргерса частичных дислокаций равны b1=b2=b/2, для изотропной тео-
рии упругости была оценена энергия дефекта упаковки, соединяющего 
частичные дислокации. Полученное значение γДУ ~ 12,8 mДж/м2 очень 
близко к вычисленному в [16] методом МД. Одновременное наблюде-
ние протяженных ДУ и расщепленных дислокаций может указывать на 
более сложную структуру ДУ, которая имеет более низкое значение 
энергии, чем энергия однослойного дефекта упаковки. Наблюдающая-
ся экспериментально тенденция к образованию множественных дефек-
тов упаковки подтверждает такую возможность, однако подобное пред-
положение требует дополнительного экспериментального и теоретиче-
ского исследования. 
В [12] показано, что увеличение плотности дефектов внутри кар-
бидных частиц приводит к активизации процесса выноса из них углеро-
да и последующее растворение. Процесс сопровождается образованием 
мелкодисперсных глобулярных карбидов в ферритной матрице. В насто-
ящей работе детальное изучение эволюции микроструктуры в карбид-
ных частицах с ростом степени деформации позволило выделить два 
главных механизма формоизменения карбидных частиц. Образование 
плоских скоплений или стенок дислокаций, рис. 11.13 а, пересекающих 
карбидную частицу, или ступенчатых, декорированных дислокациями 
дефектов упаковки, рис. 11.13 б, приводит к ускоренному оттоку углеро-
да вблизи этих дефектов в ферритную матрицу. При увеличении степени 
деформации эти процессы приводят к разбиению карбида на частицы 
меньшего размера [12]. При МД моделировании было показано [16], что 
энергия активации диффузии углерода вблизи дислокаций примерно в 
2,5 раза ниже, чем в объеме цементита, что и объясняет возможность 
достаточно активного диффузионного оттока углерода вблизи дефектов 
(рис. 11.13) при холодной пластической деформации. 
Другой возможный механизм формоизменения карбидных частиц – 
образование объемных клубковых дислокационных образований вбли-
зи межфазной границы феррит/цементит (рис. 11.12). В этом случае 
вынос углерода из области с повышенной плотностью дислокаций при-
водит к эффективному перемещению межфазной границы внутрь кар-
бидной частицы. Вопрос о наследовании дислокаций цементита после 
перемещения межфазной границы детально не исследовался, однако 
существование ориентационной связи между структурными составля-
ющими зернистого перлита может облегчить этот процесс.
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11.4. ИССЛЕДОВАНИЕ ТВЕРДОСТИ И МОДУЛЯ УПРУГОСТИ 
ЦЕМЕНТИТА
Индентирование образцов осуществляли с помощью многофунк-
ционального комплекса для наномеханических испытаний 
HysitronTI950 с использованием алмазной пирамиды Берковича. Угол 
при вершине пирамидки равен α=65о. 
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для наномеханических испытаний HysitronTI950 с использованием 
алмазной пирамиды Берковича. Угол при вершине пирамидки равен 
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Рис.11.15. Трехмерное изображение структуры зернистого цементита 
(а); карта латеральных сил (б) и профиль поверхности по линии 
сканирования (в)
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Рис.11.15. Трехмерное изображение структу ы зернистого цементита (а); 
карта латеральных сил (б) и профиль поверхности по линии сканирования (в)
В автоматическом режиме выполнялось нагружение и разгруже-
ние индентора, фиксировались значения глубины вдавливания при по-
стоянной нагрузке в виде диаграмм нагружения, по которым рассчиты-
вались значения твердости H и модуля упругости Е с использованием 
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соответствующих формул [17-19] (метод Оливера и Фарра). При вдавли-
вании были использованы следующие параметры нагружения: макси-
мальная нагрузка составила 5000 ~µN, время нагружения 30 с, без време-
ни выдержки, время разгружения 30 с. При индентировании в режиме 
малых нагрузок появляются дополнительные факторы, существенно 
влияющие на результаты измерений: поверхностные - связанные с не-
ровностью или наклепом, размерные - при уменьшении размеров микро-
частиц могут возникать аномалии механических свойств [20]. С целью 
исключения возможного влияния масштабного фактора, индентирова-
ние на каждом образце проводилось в карбидных частицах преимуще-
ственно сферической формы с одинаковым размером. Для каждого со-
стояния исследовано ~10 карбидных частиц с плоской поверхностью, 
среднего размера 2,5 - 3 мкм2. На рис. 11.15 а показано трехмерное изо-
бражение структуры зернистого перлита, на рис. 11.15 б приведена карта 
латеральных (поперечных) сил, по которой можно оценить размер иссле-
дуемых карбидов. Ромбами на этом рисунке обозначены границы кар-
бидной частицы, треугольником выделен отпечаток индентора. На рис. 
11.15 в дан профиль поверхности по линии сканирования. Выступы на 
профиле соответствуют карбидным частицам. Глубина отпечатка (пока-
зана стрелкой на рис. 11.15 б, в) не превышает h<90 nm.
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Рис. 11.16. Изменение твердости (1) и модуля упругости (2) цементитной 
фазы после холодной пластической деформации стали со структурой 
зернистого перлита
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На рис.11.16 представлены измерения нанотвердости и модуля упру-
гости для цементитной фазы в зависимости от степени холодной пласти-
ческой деформации зернистого перлита. Нанотвердость (кривая 1) изме-
няется в широких пределах, примерно от 4 до 11 ГПа. Минимальное 
значение нанотвердости получено в исходном состоянии. Максималь-
ное значение твердости наблюдается на образцах, деформированных 
на 34% и равно 9,5±1,5 ГПа. После деформации на 65% значение на-
нотвердости уменьшается и составляет 8,0±2,0 ГПа. Разброс значений 
несколько выше для данной деформации, что отвечает изменению тон-
кой структуры карбидных частиц [8]. Модуль упругости (кривая 2) при 
деформации изменяется в интервале от 120 до 190 ГПа. Значение моду-
ля, как и нанотвердости изменяется немонотонно. При увеличении сте-
пени деформации до 34% модуль упругости возрастает в среднем от 
120 до 160 ГПа и убывает до значения ~140 ГПа при возрастании сте-
пени деформации до ε~65%. Разброс значений модуля в исходном со-
стоянии незначительный и составляет ±10ГПа, с ростом степени де-
формации разброс значений увеличивается до ±20ГПа.
На рис.11.17 представлены графики средних значений твердости 
(а) и модуля сдвига (б) полученных при микро- и наноиндентировании 
на деформированных образцах для стали со структурой зернистого 
перлита (кривые 1) и цементитной фазы (кривые 2), приведенных к 
значениям характеристик для ферритной матрицы в исходном состоя-
нии. На кривых зависимости этих характеристик от степени деформа-
ции для структурных составляющих зернистого перлита в области 
средних деформаций ε~34% наблюдается немонотонная зависимость: 
перегиб на кривой для зернистого перлита и максимум для цементита. 
Исследование деформационной структуры зернистого перлита показа-
ло [2, 8], что при ε≥10% начинается активная деформация цементита с 
образованием протяженных дефектов упаковки, расщепленных и не 
расщепленных дислокаций различного типа. Подобные изменения 
приводят к возрастанию твердости цементита, что наблюдается экспе-
риментально (рис. 11.17 а). В области деформаций до ~30% растворе-
ния карбидных частиц не происходит. Увеличение твердости зернисто-
го перлита связано с существенным увеличением плотности дислока-
ций в феррите. 
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Рис.11.17. Средние значения твердости (а) и модуля сдвига (б) для зернистого 
перлита и цементита, приведенных к значениям характеристик для 
ферритной матрицы в зависимости от степени пластической деформации
При детальном электронно-микроскопическом исследовании [2,8] 
было обнаружено несколько возможных механизмов выноса углерода из 
карбидных частиц в ферритную матрицу. Один из них связан с изменени-
ем структуры границы феррит-цементит, появляются канавки, ступеньки 
и другие поверхностные дефекты, обусловленные оттоком углерода в ма-
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трицу с межфазной границы. Второй механизм оттока углерода – его вы-
нос из объема карбидной частицы по дислокациям, дефектам упаковки, 
дислокационным образованиям (сплетения, сетки и др.). Часто наблюда-
ются разориентированные области внутри карбидных частиц, отделенные 
дислокационными границами и диполями (рис. 11.14 а, б). 
Экспериментально и теоретически установлено [21, 22], что в це-
ментите происходит потеря устойчивости при концентрации углерода 
~18ат%. В случае зернистого перлита при неоднородной деформации 
карбидных частиц такие процессы могут приводить к потере устойчи-
вости какой-то области частицы без заметного изменения в целом ее 
размера или микродифракции. Возможно, что именно подобные про-
цессы приводят к уменьшению значений твердости цементита.
Известно, что модуль упругости металлов и сплавов является струк-
турно мало чувствительной характеристикой. Его возрастание может 
происходить при легировании твердого раствора в случае увеличения 
химической связи между атомами растворенного элемента и атомами ос-
новы [23,24]. Как указывалось выше, при деформации зернистого цемен-
тита до ~30% происходит твердорастворное упрочнение ферритной со-
ставляющей. Появление в ферритной матрице сильных Fe-C связей [25], 
по-видимому, приводит к наблюдаемому росту модуля упругости в α- 
твердом растворе. Наклон прямолинейной зависимости модуля от степе-
ни деформации уменьшается при ε>40%, что можно объяснить связыва-
нием углерода в ферритной матрице в мелкодисперсные карбиды. 
Немонотонная зависимость модуля упругости от степени деформа-
ции в цементите (рис. 11.17 б) обусловлена совместным действием не-
скольких факторов. Уменьшение концентрации углерода в цементите при 
высоких степенях деформации (ε>40%) может приводить к наблюдаемому 
экспериментально уменьшению значений модуля. Как и для ферритной 
составляющей этот эффект связан с уменьшением количества сильных 
Fe-C связей. Причины возрастания модуля сдвига цементита при более 
низких степенях деформации не столь очевидны. Экспериментально в 
этой области деформаций мы наблюдали высокий уровень внутренних на-
пряжений, которые проявляются при электронно-микроскопическом ис-
следовании [2,8] в виде многочисленных экстинкционных контуров в кар-
бидных частицах. При ε~20% появляются деформационные дефекты упа-
ковки. Возможно, наблюдаемые изменения тонкой структуры карбидных 
частиц и приводят к возрастанию модуля упругости.
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12.1. ВОЗМОжНЫЕ ПОЛОжЕНИЯ АТОМОВ УГЛЕРОДА 
В ЦЕМЕНТИТЕ 
Цементит имеет орторомбическую решётку, принадлежащую к 
пространственной группе Pnma. Элементарная ячейка с параметрами 
a = 4,524; b = 5,088; c = 6,741 Å [1] содержит 4 формульные единицы 
Fe3C. 
Атомы железа занимают две кристаллографически неэквивалент-
ные позиции ‒ G (general):
± [[ x, y, z ]]; ± [[ 1/2 – x, 1/2 + y, z ]];
± [[ x, y, 1/2 – z ]]; ± [[ 1/2 – x, 1/2 + y, 1/2 – z ]] (12.1 а)
и S (special):
± [[ u, v, 1/4 ]]; ± [[ 1/2 – u, 1/2 + v, 1/4 ]]; (12.1 б)
значения параметров по данным разных авторов различаются мало, но 
для определённости в дальнейших рассуждениях мы будем использо-
вать значения Эндрюса [1]: x = 0,333; y = 0,175; z = 0,065; u = –0,167; 
v = 0,040. 
Положение же атомов углерода всегда вызывало в литературе спо-
ры. Когда в первой работе, посвящённой рентгеноструктурному иссле-
дованию цементита (1922 г.), Вестгрен и Фрагмен [2, 3] определили 
параметры решётки и пространственную группу, то на основании их 
данных Хендрикс [4] (и независимо, но с меньшей точностью Симура 
[5]) определил положения атомов железа. Из соображений симметрии 
Хендрикс предложил и два возможных положения атомов углерода: в 
центрах симметрии (в октаэдрическом окружении атомами железа) и в 
плоскостях симметрии. Координацию атомов во втором случае он не 
обсуждал, но назвал такую структуру «весьма необычной». Эти же два 
варианта рассматривал и Вестгрен [6]. 
В 1940 г. Липсон и Петч [7] путём тщательного Фурье-анализа ин-
тенсивности 39 дифракционных линий цементита смогли получить 
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распределение электронной плотности в плоскостях (001) решётки, со-
ответствующих z = 0 и z = 1/4. Липсон и Петч нашли два пика электрон-
ной плотности, отвечавших координатам 
[[ 0, 0, 0 ]]; [[ 1/2, 1/2, 0 ]]; [[ 0, 0, 1/2 ]]; [[ 1/2, 1/2, 1/2 ]] (12.2 а)
и
± [[ r, s, 1/4 ]]; ± [[ 1/2 – r, 1/2 + s, 1/4 ]] (12.2 б)
при r = 0,47; s = –0,14. Мы в дальнейшем будем использовать значения 
[1]: r = 0,43; s = –0,13. 
Соотношение интенсивностей составляло 0,14 : 0,86, поэтому 
Липсон и Петч заключили, что углерод занимает позиции типа (12.2 б), 
находящиеся в центре треугольных призм, образованных атомами же-
леза. Заметим, однако, что для позиций (12.2 а), отвечающих центрам 
почти правильных октаэдров из атомов железа, электронная плотность 
по данным Липсона и Петча была хотя и вшестеро меньшей, но всё же 
отличной от нуля. В последующих работах неоднократно обсуждались 
именно эти две альтернативы для размещения атомов углерода (в при-
зматическом и октаэдрическом окружении). 
В итоге точка зрения о расположении атомов углерода в «нормаль-
ных» призматических порах стала в литературе преобладающей, хотя 
иногда продолжали высказываться мнения о том, что могут реализовы-
ваться оба варианта в зависимости от условий получения цементита 
при термической обработке [8]. 
Однако начиная с конца XX века появился ряд работ, показавших, 
что ближайшее окружение атомов железа и углерода в цементите может 
весьма значительно изменяться при термической обработке (их обзор см. 
в главах 1, 5 и 6 данной книги). Поскольку тщательный рентгенострук-
турный анализ не выявил каких-либо изменений железной подрешётки в 
зависимости от температуры образования перлита и его последующего 
отжига [9], изменения ближайшего окружения атомов естественно свя-
зать с перестройками углеродной подрешётки цементита. 
Рассмотрим поэтому подробнее возможные места размещения ато-
мов углерода в железной подрешётке цементита. 
Если принять «призматический» вариант расположения атомов 
углерода, то структура цементита представляется в виде совокупности 
трёхгранных призм, образующих слои, параллельные плоскости (001). 
На рис. 12.1 показана проекция одного такого слоя на плоскости (100) 
и (001). Но из рис. 12.1 видно, что слой состоит из чередующихся в 
шахматном порядке призм двух типов. Призмы первого типа (напри-
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мер, призма, образованная атомами 4–5–6–7–8–9 на рис. 12.1) являются 
практически прямыми, и в центре каждой такой призмы на расстоянии 
1,99...2,04 Å от образующих её атомов железа (здесь и далее расстояния 
указываются между центрами атомов) находится атом углерода с коор-
динатами (12.2а). Эти расстояния очень близки к сумме атомных ради-
усов углерода и железа: 0,77 + 1,24 = 2,01 Å [10], поэтому расположе-
ние углерода в «нормальных» призматических порах действительно 
кажется наиболее вероятным. 
У призм второго типа (например, 1–2–3–4–5–6 на рис. 12.1) боко-
вые рёбра наклонены к основанию под углом 57°, поэтому радиус этих 
призматических пор (под которым мы, как обычно, понимаем радиус 
вписанной в пору сферы, касающейся окружающих атомов железа) 
меньше ‒ всего 1,62 Å, ‒ и атома углерода, как полагают, внутри них 
нет. За центры этих пор мы принимаем точки, равноудалённые от обра-
зующих пору атомов железа (в приведённом выше примере ‒ от атомов 
3, 4, 5 и 6); это точки с координатами (12.2 а) при r = –0,449, s = 0,238. 
Призматические поры первого типа мы будем называть «нормальны-
ми», а второго типа ‒ «искажёнными».
Слои призм отделены друг от друга промежутками. В этих проме-
жутках находятся поры другого типа ‒ октаэдрические. Эти поры так-
же бывают двух видов. «Нормальные» поры (например, 15–16–17–18–
19–20 на рис. 12.1) представляют собой близкие к правильным октаэ-
дры, расстояние между центрами поры [точка с координатами (12.2 б)] 
и образующих её атомов железа составляет 1,80...1,87 Å. Именно в этих 
порах могут размещаться атомы углерода при «октаэдрическом» вари-
анте их расположения. Хотя, как отмечалось, сумма атомных радиусов 
углерода и железа равна 0,77 + 1,24 = 2,01 Å, но радиус углерода 0,77 Å 
относится к ковалентной связи, а в случае образования иона C4+ радиус 
должен составлять около 0,55 Å [10]. Тогда расстояние углерод – желе-
зо будет 1,24 + 0,55 = 1,79 Å. В работе [11] методом расчёта «из первых 
принципов» показано, что, как бы ни было мало расстояние между ато-
мами в решётке железа, при помещении между ними атома углерода 
расстояние C – Fe всегда оказывается не менее 1,75...1,90 Å. 
Октаэдрические поры второго типа (например, 10–14–15–16–12–13 
на рис. 12.1) представляют собой искажённые октаэдры, и их радиус со-
ставляет всего лишь 1,25 Å; за центры «искажённых» октаэдрических 
пор мы принимаем точки с координатами 
[[ 1/2, 0, 0 ]]; [[ 0, 1/2, 0 ]]; [[ 1/2, 0, 1/2 ]]; [[ 0, 1/2, 1/2 ]]. (12.3)
32912.1. Возможные положения атомов углерода в цементите
Отметим, что малый радиус «искажённой» октаэдрической поры 
определяют лишь два атома железа из шести (атомы 10 и 15 для призмы 
10–14–15–16–12–13 на рис. 12.1), а остальные четыре находятся на рас-
стояниях 2,27...2,28 Å от центра поры. Поэтому расположение в ней 
атома углерода не только вполне возможно ‒ разумеется, за счёт ло-
кальных искажений железной подрешётки, ‒ но может оказаться даже 
более выгодным, чем в «нормальной» октаэдрической поре, где все 
шесть атомов железа находятся на расстоянии 1,80...1,87 Å, также за-
метно меньшем, чем 1,99...2,04 Å для «нормальных» призматических 
пор. Подобным же образом атомы углерода размещаются в «тесных» 
октаэдрических, а не в «просторных» тетраэдрических порах ОЦК-ре-
шётки α-железа, потому что радиус первых ограничивается только дву-
мя атомами железа из шести. 
«Искажённые» поры обоих типов в литературе не рассматрива-
лись до [12]. Можно лишь отметить упоминания о позициях (12.3) как 
одних из возможных местоположений атомов углерода в самых первых 
работах по структуре цементита [4, 7], однако после работы Липсона и 
Петча [7] они больше никогда не обсуждались. 
Даже если «искажённые» поры и не заняты атомами углерода в 
равновесном состоянии, они могут иметь важное значение как проме-
жуточные положения при диффузии углерода по решётке [13, 14]. 
В таком случае важен вопрос о характере соседства пор разных типов. 
Количество и тип соседних пор для «нормальной» призматической и 
октаэдрической поры приводятся в [12]. В табл. 12.1 и 12.2 и на 
рис. 12.2 показано также ближайшее окружение атомов железа и угле-
рода при размещении последнего в порах разных типов. 
Решить вопрос о том, какие именно поры занимают атомы углеро-
да в решётке цементита, можно было бы, если бы были известны раз-
ности энергий соответствующих структур. К сожалению, их экспери-
ментальное определение практически невозможно. Лишь в последние 
годы появилось несколько работ, где некоторые из этих энергий были 
оценены путём расчётов «из первых принципов». В первой работе 
такого рода [15] полная энергия структуры Fe3C была оценена в 
– 7,33 эВ/атом, если атомы  углерода занимают центры «нормальных» 
октаэдрических пор, и – 7,16 эВ/атом в случае занятия ими центров 
«нормальных» октаэдрических пор. Отсюда можно получить оценку 
разности энергии атома углерода в втором и первом случае: 
(–7,16  + 7,33) · 4 = 0,68 эВ/атом C. Впоследствии были опубликованы 
результаты ещё одного расчёта [16], из которых следует, что эта вели-
чина меньше: 0,068 эВ/атом = 0,272 эВ/атом C. 
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Рис. 12.1. Проекции железной подрешётки цементита на плоскости:  
а ‒ (100), б ‒ (001). Точками и крестиками в середине обозначены атомы  
соответственно в G- и S-позициях. Зачернённые атомы принадлежат  
верхнему слою призм. Звёздочками показаны центры пор
Таблица 12.1
Атомы железа в ближайшем окружении 
атомов углерода, находящихся в порах различного типа
Тип поры
Количество атомов, 
их тип и расстояния 
до них в Å
Тип поры
Количество атомов, 
их тип и расстояния 
до них в Å
«Нормальная» 
призматическая 
(8 соседей)
2(G) 1,989
1(S) 1,992
1(S) 2,018
2(G) 2,039
2(G)* 2,390
«Нормальная» 
октаэдрическая 
(6 соседей)
2(G) 1,804
2(S) 1,858
2(G) 1,870
«Искажённая» 
призматиче-
ская (4 соседа)
2(G) 1,622
1(S) 1,624
1(S) 1,626
«Искажённая» 
октаэдрическая 
(6 соседей)
2(G) 1,247
2(S) 2,270
2(G) 2,279
* Эти атомы находятся в соседних слоях призм
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Таблица 12.2
Атомы углерода (при различных вариантах их расположения), 
находящиеся в ближайшем окружении атомов железа
Тип пор, в которых  
находятся атомы  
углерода
Тип атомов 
железа
Количество атомов углерода 
и расстояния до них в Å
«Нормальные» 
призматические
G
S
3
2
1,989; 2,039; 2,390
1,992; 2,018
«Искажённые» 
призматические
G
S
1
2
1,622
1,624; 1,626
«Нормальные» 
октаэдрические
G
S
2
2
1,804; 1,870
1,858; 1,858
«Искажённые» 
октаэдрические
G
S
2
2
1,247; 2,279
2,270; 2,270
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Рис. 12.2. Распределение (с шагом 0,1 Å) числа атомов железа в ближайшем 
окружении атома углерода, находящегося в порах разного типа
Второе значение, вероятно, ближе к истине, поскольку в работе 
[15] не проводилась структурная релаксация. Следует также заметить, 
что равновесные параметры решётки a, b и c, рассчитанные в [16], для 
октаэдрического варианта оказались больше, чем для призматического, 
что соответствует увеличению объёма элементарной ячейки в 1,097 
раза. Очень близкую оценку получили авторы [17] при молекуляр-
но-динамическом моделировании диффузии углерода в цементите: 
увеличение энергии при переходе атома углерода из «нормальной» 
призматической в соседнюю «нормальную» октаэдрическую пору со-
ставляет по их данным ~ 0,3 эВ. 
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Сравним данные табл. 12.1 и 12.2 и рис. 12.2 с экспериментальными 
данными об изменениях ближайшего окружения атомов в цементите. 
Картина распределения атомов углерода вокруг атомов железа в 
перлите, образовавшемся при низких температурах, по данным [18, 19] 
(см. главу 5 данной книги), вполне соответствует случаю заполнения 
«нормальных» призматических пор (табл. 12.1, рис. 12.2): каждый атом 
углерода окружён 4 атомами железа на расстоянии 2,0 Å и 2 атомами 
железа на расстоянии 2,4 Å. 
Однако после отжига картина изменяется: первый пик размывает-
ся, а второй становится выше. Из рис. 12.2, можно видеть, что такие 
изменения объяснимы, если допустить переход части атомов углерода 
из «нормальных» призматических в «искажённые» призматические и 
«искажённые» октаэдрические (если атомы железа, расположенные на 
расстоянии менее 2 Å от атома углерода, будут смещены до ~ 2 Å). 
С другой стороны, согласно результатам мёссбауэровских иссле-
дований [20, 21] (см. главу 5 данной книги), перлит, образовавшийся при 
низких температурах, имеет очень низкую интенсивность секстета Д, 
который можно приписать атомам железа, имеющим в ближайшем окру-
жении 3 атома углерода (например, атомы типа G при размещении угле-
рода в «нормальных» призматических порах ‒ см. табл. 12.2). 
В ходе отжига относительная интенсивность этого секстета вначале ра-
стёт, а затем несколько снижается. Таким образом, данные ЯГР уклады-
ваются в иную схему: при перлитном превращении, происходящем при 
значительном переохлаждении ниже температуры равновесия, углерод 
принудительно попадает в «нормальные» октаэдрические поры; это со-
стояние является неравновесным, и при отжиге происходит постепен-
ный переход атомов углерода в «нормальные» призматические позиции. 
Как видим, выводы, которые можно сделать при анализе результа-
тов EELFS и ЯГР, не вполне соответствуют друг другу. Можно попы-
таться рассмотреть проблему и с точки зрения термодинамики [22]. 
Естественно ожидать, что отжиг должен приводить решётку цементита 
в более равновесное состояние. Предположим, что в кристалле цемен-
тита, состоящем из 3N атомов железа и N атомов углерода, n1 атомов 
углерода перешло из «нормальных» призматических пор, где они пер-
воначально располагались, в «нормальные» октаэдрические; n2 атомов 
углерода ‒ в «искажённые» призматические и n3 атомов ‒ в «искажён-
ные» октаэдрические; количество атомов углерода, оставшихся в «нор-
мальных» призматических порах, равно тогда 
0 1 2 3n N n n n= − − − . 
(12.4)
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Примем энергию исходного состояния за ноль (ε0 = 0) и обозначим 
энергию остальных трёх состояний атомов углерода по отношению к 
исходному ε1, ε2 и ε3; будем приближённо считать, что взаимодействия 
между атомами углерода нет, то есть эти энергии остаются постоянны-
ми для любой конфигурации углеродной подрешётки. Если ввести 
доли атомов углерода, находящихся в каждом типе пор: i ix n N=  
(i = 0, 1, 2, 3), то равновесные значения, как можно показать на основе 
принципа минимума свободной энергии и формулы Больцмана, описы-
ваются выражениями
0
0
1 1i
i
i
x xB
x x
− −
= (12.5)
где exp( )i iB kT= −ε , или, при малых xi, 
1 2 3
i
i
i
Bx
B B B B
≈
+ + +
. (12.6)
В литературе, как уже говорилось, имеются полученные «из первых 
принципов» оценки только для величины ε1, а данных об энергии атома 
углерода в «искажённых» порах обоих типов нет. Поэтому рассмотрим 
два предельных случая. Если ε2 и ε3 очень велики, то B2 и B3 стремятся к 
нулю, а значит, согласно (12.5), стремятся к нулю также x2 и  x3, и 
( )1 11
1 1
1 exp 21 1
x
kTB
= =
+ ε+
. (12.7)
Для температуры T =700 °C = 973 К при ε1 = 0,272 эВ [16] получаем 
равновесные значения 
x1 = 0,165 и x0 = 0,835, (12.8а)
то есть шестая часть атомов углерода должна перейти из «нормаль-
ных» призматических пор в «нормальные» октаэдрические. Схожий 
результат был получен в работе [17] методом молекулярной динамики. 
Интересно напомнить, что близкое к этому соотношение x1 = 0,14 и 
x0 = 0,86 было получено ещё Липсоном и Петчем [7] из рентгенострук-
турных экспериментов для цементита, отожжённого при 600 °C; фор-
мула (12.7) даёт для этой температуры x1 = 0,141. 
В другом крайнем случае, когда ε1 = ε2 = ε3, из уравнений (12.5) и 
(12.7) получаем 
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x1 = x2 = x3 = 0,092 и x0 = 0,724 (12.8 б)
(приближённая формула (12.6) даёт x1 = x2 = x3 = 0,102); в этом случае 
из «нормальных» призматических в остальные три типа пор должна 
перейти четвёртая часть атомов. 
Вернёмся к результатам [18, 19]. Соотношение высоты пиков, со-
ответствующих атомам железа, находящимся на кратчайшем расстоя-
нии от атомов углерода (R ≈ 2,0 Å), и атомам, находящимся на 
R = 2,3...2,4 Å, равно α = 1,7 для «свежего» перлита и 1,1 после отжига. 
В то же время из приведённого выше анализа данных табл. 12.1 следу-
ет, что 
0 1 2 3 2 3
0 2 3 1 3
6 6 4 2 3 2
2 2 4 1
x x x x x x
x x x x x
+ + + − −
α = =
+ + − +
. (12.9)
При заполнении только «нормальных» призматических пор (x0 = 1) 
получаем α = 3,0. Если же подставить в эту формулу значения (12.8 а) 
и (12.8 б), мы получим соответственно α = 4,0 и 3,0. 
Проведённые оценки также не позволяют однозначно трактовать 
результаты исследований ближайшего окружения атомов в цементите. 
Это может быть связано как с особенностями сложной математической 
процедуры выделения и анализа экспериментальных ЯГР- и 
EELFS-спектров, так и с возможным наличием дефектов кристалличе-
ского строения, вакансий в углеродной подрешётке и т.п. Кроме того, 
для точного нахождения равновесного распределения атомов углерода 
по различным типам пор необходимы прямые расчёты «из первых 
принципов» энергий соответствующих состояний цементита. 
12.2. ДЕФЕКТЫ УПАКОВКИ В ЦЕМЕНТИТЕ
Другой вариант объяснения изменений ближайшего соседства ато-
мов в цементите при сохранении картины рентгеновской дифракции 
заключается в возникновении дефектов кристаллического строения ‒ в 
первую очередь дефектов упаковки. 
Впервые возможные варианты нарушения укладки атомов в це-
ментите были, по-видимому, рассмотрены авторами работы [23]. Они 
теоретически рассмотрели возможные варианты дефектов упаковки 
(stacking faults, обусловленных сдвигом соседних плоскостей железной 
подрешётки на нетрансляционный вектор) и дефектов последователь-
ности (sequence faults, обусловленных устранением тех или иных атом-
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ных плоскостей); некоторые из них им удалось наблюдать в виде полос 
на электронномикроскопических фотографиях. 
Весьма интересные результаты приводятся в работах [24–28], где 
была исследована, в основном при помощи высокоразрешающей элек-
тронной микроскопии, структура карбидов в отпущенной углеродистой 
стали. Авторами этих работ указывается, что на стадии формирования 
цементит (θ) насыщен весьма специфическими дефектами: прослойками 
моноклинного χ-карбида (карбида Хэгга) Fe5C2 или родственных ему 
высших карбидов Fe2n+1Cn. Кристаллическая решётка χ-карбида состоит 
из таких же слоёв трёхгранных призм, что и решётка цементита, но если 
в цементите все эти слои отделены друг от друга «пустыми» промежут-
ками, то в карбиде Хэгга они связаны попарно: каждая призма имеет 
одно ребро общим с призмой соседнего слоя. Из-за такого сходства 
структур χ- и θ карбиды могут легко прорастать («microsyntactically 
intergrow») друг в друге, образуя «слоёный пирог» из отдельных просло-
ек толщиной всего в несколько параметров решётки. Такое слоистое со-
стояние (обозначенное авторами как θ′) является довольно стабильным. 
По мере отпуска θ′частицы растворяются в матрице, но не превращаются 
in situ в цементит ‒ цементит образуется из этих частиц по механизму 
зарождения и роста. В связи с этими результатами можно упомянуть ра-
боту [29], где на основании мёссбауэровских исследований утвержда-
лось, что превращение χ → θ происходит через две промежуточные ста-
дии χ′ и χ′′. Другим, не менее интересным типом дефектов, наблюдав-
шимся в [27], являются ферритные прослойки (типа {112}α) между от-
дельными слоями призм, образующих решётку цементита. Плоскости 
{112}α весьма похожи по расположению атомов на плоскости (001)θ, по-
этому сопряжение таких прослоек с цементитом достаточно хорошее. 
Как и θ′состояние, ферритные прослойки довольно стабильны. 
В работе [30] была рассмотрена модель дефекта упаковки (ДУ) в 
структуре цементита. Если принимать вариант расположения атомов 
углерода в призматических порах, то наиболее естественной плоско-
стью ДУ является плоскость (001), параллельная слоям призм. 
Решётка цементита образована чередующимися вдоль [001] слоя-
ми призм двух типов, А и В (...АВАВАВ...). Наименьшее расстояние 
между атомами железа двух соседних слоёв призм равно 2,49 Å. Энер-
гия ДУ прежде всего зависит от изменения соседства атомов в первой 
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координационной сфере. Поэтому среди всех возможных вариантов 
сдвига следует выбрать тот, при котором изменение межатомных рас-
стояний было бы минимальным. 
Произведём сдвиг решётки цементита на высоте z = c вдоль [010] на 
некоторую величину ξ·b ‒ рис. 12.3. При этом слой призм A сдвигается 
относительно нижележащего слоя B. Тогда, например, для атома 1 (0,167; 
–0,325 + α; 1,065), лежащего в ближайшей G-плоскости над плоскостью 
сдвига, ближайшими соседями станут атомы 2 (–0,167; 0,325; 0,935) и 
3 (0,167; –0,040; 0,750). Расстояния 1 – 2 и 1 – 3 совпадают (и равны 
2,190 Å) при ξ = 0,390. Аналогичный сдвиг на высоте z = 1/2 c, когда слой 
В сдвигается относительно слоя А, должен быть равен –0,390 b. В ре-
зультате сдвига расстояние до ближайших атомов железа всё-таки умень-
шится (на 12 %), что потребует некоторых дополнительных деформаций, 
но важно, что этот сдвиг не нарушает целостности призм. 
Интересно, что очень близкий по величине сдвиг (0,325 b) созда-
ётся и в том случае, если один слой призм заменить прослойкой фер-
рита из трёх плоскостей {112}α, подобной наблюдавшимся авторами 
[27] ‒ рис. 12.3, в. Межплоскостное расстояние для этих плоскостей 
6aα =1,170 Å очень близко к cЦ / 6 = 1,124 Å, поэтому образование 
таких прослоек также вполне можно допустить, и они должны созда-
вать схожие дифракционные эффекты. 
Имеются работы, подтверждающие возможность образования 
описанного дефекта упаковки. В статье [31] методом молекулярной ди-
намики была изучена возможность расщепления полных дислокаций 
b[010] и a[100] на две частичные в плоскости (001) цементита. В пер-
вом случае действительно был обнаружен локальный минимум энер-
гии, соответствующий сдвигу на (0,39...0,42) b в зависимости от выбо-
ра потенциала, что почти точно совпадает с 0,390 b; во втором случае 
локальных минимумов обнаружено не было, что свидетельствует о не-
возможности расщепления (см. главу 3 данной книги). Авторам статьи 
[32] удалось непосредственно электронномикроскопически наблюдать 
расщеплённую винтовую дислокацию  b[010] в плоскости (001) в це-
ментите стали У8 со структурой зернистого перлита, подвергнутой хо-
лодной прокатке на 34 %, определить ширину расщепления (59 нм, то 
есть 116 b) и энергию дефекта упаковки, которая оказалась очень низ-
кой ‒ 12,8 мДж/м2, приблизительно как в сталях типа 08Х18Н10. 
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трёх плоскостей {112}α, подобной наблюдавшимся авторами [27] — рис. 
12.3, в. Межплоскостное расстояние для этих плоскостей 6aα =1,170 Å
очень близко к Ц 6c =1,124 Å, поэтому образование таких прослоек также 
вполне можно допустить, и они должны создавать схожие дифракционные 
эффекты. 
Имеются работы, подтверждающие возможность образования опи-
санного дефекта упаковки. В статье [31] методом молекулярной динамики 
была изучена возможность расщепления полных дислокаций b[010] и 
a[100] на две частичные в плоскости (001) цементита. В первом случае 
действительно был обнаружен локальный минимум энергии, соответ-
ствующий сдвигу на (0,39...0,42) b в зависимости от выбора потенциала, 
что почти точно совпадает с 0,390 b; во втором случае локальных мини-
мумов 
Рис. 12.3. Проекция решётки цементита на плоскость (100): 
а — в бездефектной решётке; б — в решётке с дефектом упаковки; 
в — при замещении одного слоя призм на ферритную пластинку из 
трёх плоскостей {112}α. Показаны вызываемые дефектами сдвиги
обнаружено не было, что свидетельствует о невозможности расщепления
(см. главу 3 данной книги). Авторам статьи [32] удалось непосредственно 
электронномикроскопически наблюдать расщеплённую винтовую дисло-
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Рис. 12.3. Проекция решётки цементита на плоскость (100): а ‒ в бездефект-
ной решётке; б ‒ в решётке с дефектом упаковки; в ‒ при замещении одного 
слоя призм на ферритную пластинку из трёх плоскостей {112}α. Показаны 
вызываемые дефектами сдвиги
Рассмотрим, как образование дефектов упаковки может повлиять на 
характер ближайшего окружения атомов. Разумеется, изменения ближай-
шего окружения при образовании ДУ за р ут в первую очередь атомы, 
лежащие в ближа ших к нему плоскостях. В табл. 12.3 пр дставлено бли-
жайшее «углеродное» окружение атомов железа, располагающихся в двух 
ближайших к плоскости дефекта упаковки 0,390 b плоскостях G- и S-ато-
мов железа (например, атомов 2 и 3 на рис. 12.3, б), а на рис. 12.4 ‒ распре-
деление атомов железа в ближайшем окружении атомов углерода, находя-
щихся внутри «нормальных» и «искажённых» призм, соседних с ДУ. 
Таблица 12.3
Атомы углерода в ближайшем окружении атомов железа,  
находящихся в ближайших к дефекту упаковки плоскостях (001)
Тип пор, в которых нахо-
дятся атомы углерода
Тип атомов 
железа
Количество атомов углерода 
и расстояния до них в Å (< 2,5 Å)
«Нормальные» 
призматические
G
S
2
2
1,989; 2,039
1,992; 2,018
«Искажённые» 
призматические
G
S
2
2
1,622; 2,406
1,624; 1,626
338 Глава 12. Точечные и плоскостные дефекты в цементите
344
кацию b[010] в плоскости (001) в цементите стали У8 со структурой зер-
нистого перлита, подвергнутой холодной прокатке на 34 %, определить 
ширину расщепления (59 нм, то есть 116 b) и энергию дефекта упаковки, 
которая оказалась очень низкой — 12,8 мДж/м2, приблизительно как в 
сталях типа 08Х18Н10.
Рассмотрим, как образование дефектов упаковки может повлиять на 
характер ближайшего окружения атомов. Разумеется, изменения ближай-
шего окружения при образовании ДУ затронут в первую очередь атомы, 
лежащие в ближайших к нему плоскостях. В табл. 12.3 представлено бли-
жайшее «углеродное» окружение атомов железа, располагающихся в двух 
ближайших к плоскости дефекта упаковки 0,390 b плоскостях G- и S-
атомов железа (например, атомов 2 и 3 на рис. 12.3, б), а на рис. 12.4 —
распределение атомов железа в ближайшем окружении атомов углерода, 
находящихся внутри «нормальных» и «искажённых» призм, соседних 
Таблица 12.3
Атомы углерода в ближайшем окружении атомов железа, 
находящихся в ближайших к дефекту упаковки плоскостях (001)
Тип пор, в которых 
находятся атомы угле-
рода
Тип атомов
железа
Количество атомов углерода
и расстояния до них в Å (< 2,5 Å)
«Нормальные»
призматические
G
S
2
2
1,989; 2,039
1,992; 2,018
«Искажённые»
призматические
G
S
2
2
1,622; 2,406
1,624; 1,626
Рис. 12.4. Распределение (с шагом 0,1 Å) числа атомов железа 
в ближайшем окружении атомов углерода, находящихся 
в призматических порах, соседних с дефектом упаковки
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ис. 12.4. Распредел ние (с шагом 0,1 Å) числа атомов железа в ближайшем 
окружении атомов углерода, находящихся в призматических порах, соседних 
с дефектом упаковки
Сравнение табл. 12.3 и 12.2 показывает, что образование ДУ уменьша-
ет число атомов железа, имеющих в ближайшем окружении 3 атома 
углерода, которые выше отождествлялись с ЯГР-спектром Д из [20, 21]. 
Поэтому повышенная плотность дефектов в «свежем» низкотемпера-
турном перлите может быть одной из причин малой интенсивности 
этого спектра, усиливающегося при последующем отжиге, если решёт-
ка цементита при этом будет становиться более совершенной. С другой 
стороны, из сравнения рис. 12.4 и 12.2 видно, что вблизи ДУ атомы 
углерода имеют ближайшее «железное» окружение, мало отличающее-
ся от бездефектной решётки, что не противоречит упомянутым выше 
результатам, полученным методом EELFS. 
12.3. ТЕОРИЯ ДИФРАКЦИИ НА ДЕФЕКТАХ УПАКОВКИ 
В ЦЕМЕНТИТЕ 
Особенности дифракции рентгеновских лучей на дефектах упа-
ковки, позволяющие определять их концентрацию, рассматривают в 
рамках сложных теорий даже для простейших ГЦК- и ОЦК-структур 
[33, 34]. Но нами предложен и используется [35] простой геометриче-
ский метод анализа картины дифракции в материале с произвольной 
атомной структурой, содержащем дефекты упаковки. 
В рентгенографии [33, 34] для учёта количества ДУ вводят вероят-
ность образования дефекта упаковки α. Этой величине можно придать 
смысл доли дефектных плоскостей, если дефект упаковки охватывает 
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всю атомную плоскость. В случае лент дефектов упаковки под α следу-
ет понимать отношение площади всех лент ДУ к площади всех плоско-
стей решётки в том же объёме. 
Из рис. 12.5 ясно видна причина, по которой ДУ влияют на диф-
ракцию рентгеновских лучей: в том месте 1 – 2, где падающий луч пе-
ресекает плоскость дефекта упаковки, фактическое межплоскостное 
расстояние для отражающих плоскостей оказывается бóльшим (или 
меньшим), чем в бездефектных участках. Изменение межплоскостного 
расстояния 
( ) cosd d d∆ = ξ ⋅ = ξ ϕ

, (12.10)
где ξ

 ‒ вектор сдвига при образовании ДУ; d

 ‒ вектор, перпендику-
лярный к отражающей плоскости и равный по модулю межпло-
скостному расстоянию d; ϕ ‒ угол между векторами ξ

 и d

. 
Из уравнения Вульфа – Брэггов следует, что ctgd d∆ = − θ ⋅∆θ , 
то есть происходит некоторое изменение угла отражения θ падающего 
луча от плоскости (hkl) по сравнению с бездефектным состоянием. По-
скольку ДУ возникают с вероятностью α, то изменение угла отражения 
составит 
cos tg
d
ξ ϕ
∆θ = −α θ . (12.11)
 
Уравнение (12.11) абсолютно точно для монокристаллов. В том 
случае, когда исследование проводят на поликристаллических образ-
цах, в уравнении (12.11) следует провести усреднение cos ϕ по всем 
плоскостям, входящим в состав данного семейства {hkl}, и тогда (в гра-
дусах) результирующее смещение равно 
(2 ) (360 ) tghklK∆ θ = − ° π α θ ,
(12.12)
где 
1 coshkl i
i
K
d p
ξ
= ⋅ ϕ∑ ; 2 2 2
ad
h k l
=
+ +
 ‒ межплоскостное 
расстояние; p ‒ фактор повторяемости. Смещение дифракционных мак-
симумов для различных плоскостей неодинаково как по величине, так и 
по знаку. Это используют при экспериментальном определении α [33]. 
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ξ0 
Плоскость ДУ 
Отражающие  
плоскости 
Падающий 
пучок 
Дифрагированные лучи 
1 
2 
Рис. 12.5. Схема, объясняющая причину влияния дефекта упаковки  
на дифракцию рентгеновских лучей
Широко распространено мнение, что ДУ вызывают уширение 
дифракционных линий. Такое мнение абсолютно ошибочно. Если бы 
ДУ располагались строго периодически, то никакого уширения бы не 
было. Это понятно: периодическое расположение дефектов упаковки 
фактически создаёт новый кристаллографический тип структуры. 
Уширение же линий обусловлено отклонениями расположения ДУ от 
периодического. 
Уоррен [33] рассмотрел предельный случай, когда расположение 
ДУ было совершенно хаотическим. Оказалось, что такая система ДУ 
вызывает уширение, аналогичное (в смысле угловой зависимости) 
уширению от дисперсных блоков. Это означает, что при работе стан-
дартными методиками (гармонический анализ, метод интегральной 
ширины линий) измеряется не размер истинных блоков D, а некоторая 
комбинированная величина, которую обозначают как эффективный 
размер блоков, причём 
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Это понятно: периодическое расположение дефектов упаковки фактиче-
ски создаёт новый кристаллографический тип структуры. Уширение же 
линий бусловлено отклонениями расположения ДУ от периодического. 
Уоррен [33] рассм рел предельный случай, когда расположение ДУ 
было совершенно хаотическим. Оказалось, что такая система ДУ вызыва-
ет уширение, аналогичное (в смысле угловой зависимости) уширению от 
дисперсных бл ков. Это означает, что пр  работе стандарт ыми методи-
ками (гармонический анализ, метод интегральной ширины линий) измеря-
ется не размер истинных блоков D, а некоторая комбинированная величи-
на, которую обозначают как эффективный размер блоков, причём 
эфф
1 1 1,5
hklVD D a
α
= + ; (12.13)
числовые значения параметра Vhkl, например, для ГЦК-структуры равны: 
Отражение hkl 111 200 220 311 222 400
Vhkl 3 4 1 2 2 3 11 22 3 4 1
Как видно из (12.13), при наличии ДУ уширение максимумов ди-
фракции, а следовательно, и измеряемый размер блоков Dэфф оказываются 
анизотропными. Максимальное уширение для ГЦК должно наблюдаться у
рефлекса 200. Однако анализ уширения часто не проводят, вероятно, по-
тому, что значения α (полученные при решении системы уравнений 
(12.13) для нескольких отражений и по смещению пиков) не очень хорошо 
согласуются. Это понятно: смещение пиков определяется числом всех де-
фектов упаковки, а уширение — только хаотических. 
Рассмотрим причины уширения максимумов для цементита перлита
[36]. Одна из них связана с малым размером частиц. Обусловленное им
уширение можно рассчитать по формуле Селякова – Шеррера [37]:
1( ) 2 cosD
λ
β θ =
θ
, (12.14)
где λ — длина волны излучения. Цементит в перлитной структуре имеет 
форму пластин с плоскостями габитуса (101) или (001) [38, 39], поэтому 
размер блоков D будет совпадать со средней толщиной цементитных пла-
стин SЦ только для такой ориентировки образца, когда отражающая плос-
кость параллельна плоскости габитуса цементитной пластины; при 
остальных ориентировках Ц cosD S= ϕ , где ϕ — угол между нормалями к 
отражающей плоскости и плоскости габитуса цементитной пластины. По-
этому 
1
Ц
( )
2 cos
s
S
λ
β θ =
θ
, (12.15)
(12.13)
числовые з ения параметра Vhkl, наприме , для ГЦК-структуры авны: 
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Как видно из (12.13), при наличии ДУ уширение максимумов диф-
ракции, а следовательно, и измеряемый размер блоков Dэфф оказывают-
ся анизотропными. Максимальное уширение для ГЦК должно наблю-
даться у рефлекса 200. Однако анализ уширения часто не проводят, ве-
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Рассмотрим причины уширения максимумов для цементита перли-
та [36]. Одна из них связана с малым размером частиц. Обусловленное 
им уширение можно рассчитать по формуле Селякова – Шеррера [37]: 
1( ) 2 cosD
λ
β θ =
θ , 
(12.14)
где λ ‒ длина волны излучения. Цементит в перлитной структуре имеет 
форму пластин с плоскостями габитуса (101) или (001) [38, 39], поэто-
му размер блоков D будет совпадать со средней толщиной цементит-
ных пластин SЦ только для такой ориентировки образца, когда отража-
ющая плоскость параллельна плоскости габитуса цементитной пласти-
ны; при остальных ориентировках Ö cosD S= ϕ Ц / с φ, где φ ‒ угол между
нормалями к отражающей плоскости и плоскости габитуса цементит-
ной пластины. Поэтому 
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Это понятно: периодическое расположение дефектов упаковки фактиче-
ски создаёт новый кристаллографический тип структуры. Уширение же 
линий обусловлено отклонениями расположения ДУ от периодического. 
Уоррен [33] рассмотрел предельный случай, когда расположение ДУ 
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Vhkl 3 4 1 2 2 3 11 22 3 4 1
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тому, что знач ния α (полученные при ешении системы уравнений 
(12.13) для нескольких отраже й и по смещению пиков) не очень хорошо 
согласуются. Это понятно: смещение пиков определяется числом всех де-
фектов упаковки, а уширение — только хаотических. 
Рассмотрим причины уширения максимумов для цементита перлита
[36]. Одна из них связана с малым размером частиц. Обусловленное им
уширение можно рассчитать по формуле Селякова – Шеррера [37]:
1( ) 2 cosD
λ
β θ =
θ
, (12.14)
где λ — длина волны излучения. Цементит в перлитной структуре имеет 
форму пластин с плоскостями габитуса (101) или (001) [38, 39], поэтому 
размер блоков D будет совпадать со средней толщиной цементитных пла-
стин SЦ только для такой ориентировки об азца, когда отражающая плос-
кость параллельна лоскости габитуса цементитной пластины; при 
остальн х ориентировках Ц cosD S= ϕ , где ϕ — угол между нормалями к 
отражающей плоскости и плоскости габитуса цементитной пластины. По-
этому 
1
Ц
( )
2 cos
s
S
λ
β θ =
θ
, (12.15)(12.15)
где величина s  есть результат усреднения cos φ, во-первых, по всем 
плоскостям, входящим в состав отражения  HKL, а во-вторых, по 
двум возможным плоскостям габитуса. Величины s  для различных от-
ражений приведены в табл. 12.4.
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Таблица 12.4
Значения параметров s

 и GHKL в теории уширения  
от дефектов упаковки 20,390d aδ =


 в плоскости (001) цементита
Отражение HKL dHKL, Å s GHKL
112 и 021 2,38 0,435 1,54
212 1,76 0,585 1,85
004 и 023 1,68 0,681 0,61
130 1,59 0,146 0
Вторым источником уширения дифракционных линий являются 
поля упругих искажений, создаваемых дислокациями или возникаю-
щих в ходе фазовых превращений из-за объёмных изменений [40, 41]. 
Усреднённой характеристикой этих полей является 2< ε >  ‒ сред- 
неквадратическая деформация в направлении нормали к отражающей 
плоскости, а эффект уширения выражается формулой 
2
2 2 tgβ = π ⋅ θ ⋅ < ε > .
(12.16)
 
Наконец, рассмотрим третью причину уширения, связанную с де-
фектами упаковки. Как показано выше, идеальную структуру цементи-
та удобно рассматривать как чередование атомных слоёв в последова-
тельности ...АВАВАВ..., причём каждый слой состоит из трёх атомных 
плоскостей (001), образующих призмы из атомов железа, внутри кото-
рых лежат атомы углерода. Однако рассеянием рентгеновских лучей 
атомами углерода мы будем пренебрегать ввиду малости атомного мно-
жителя для углерода. 
В основном уравнение дифракции рентгеновских лучей (см., на-
пример, [42, уравнение (4)]) можно просуммировать по координатам 
атомов в плоскостях (001) и по координатам начальных атомов тройки 
плоскостей, объединённых в слой. Для интенсивности дифракции в об-
ратном пространстве получим:
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mI H K i L H
−
Α
=
  = Φ ⋅ ψ ⋅ π ⋅ + δ ⋅ +  
  
∑
 
3
2
2 1
3
B 0 3
0
(нечётн)
exp 2 ( )
2
N
d
m
mi L H m H
−
=
  +ψ ⋅ π ⋅ + δ ⋅ + δ ⋅  
  
∑
  
, (12.17)
где HKL — переменные в обратном пространстве, принимающие значения 
H0K0L0 в узлах обратной решётки; H

— вектор обратной решётки для 
точки с координатами HKL; 0δ

— вектор сдвига начального атома слоя В 
относительно слоя А; 3( )d mδ

— дополнительный сдвиг слоя m3 относи-
тельно нулевого благодаря ДУ, расположенным на отрезке (0...m3); ψА и 
ψВ — структурные амплитуды ячеек слоёв А и В; 1a
 , 2a
 , 3a
 — осевые 
векторы полной ячейки цементита, N3a3 — толщина кристалла, Φ(H,K) —
интерференционная функция отдельной плоскости (001):
2 2
1 2
2 2
sin sin( , )
sin sine
HN KNH K I
H K
π π
Φ = ⋅ ⋅
π π
, (12.18)
которая фактически отлична от нуля, если H и K равны независимо целым 
числам H0 и K0, и в таком случае 2 2 20 0 1 2( , ) eH K I f N NΦ = , где Ie — интен-
сивность рассеяния электроном в заданном направлении, f 2 — множитель 
рассеяния атомом железа, N1a1 и⋅N2a2 — размеры кристалла в направлени-
ях осей x и y.
Расчёт квадрата модуля функции сводится к умножению на ком-
плексно-сопряжённую величину, благодаря чему в (12.17) возникают 
двойные суммы по m3 и m3′. Для чётных слоёв m3 = 2j, для нечётных 
m3 = 2j + 1. Стандартный метод расчёта сумм [33] заключается в суммиро-
вании по разности номеров j – j′= m и по всевозможным парам j и j′, име-
ющим данную разность номеров m (число таких пар равно N3 – |m|). По-
добный приём позволяет усреднить фазовый множитель, создаваемый де-
фектами упаковки. Особенности суммирования на примере решёток типа 
ГПУ изложены в [43]. В итоге для модели хаотического расположения 
дефектов упаковки с вероятностью α интенсивность рассеяния выразится 
формулой:
( ) ( )
3
3
2 22 2
1 2 3 exp 2
N
m
e
m N
I I N N F N m z i Lm
+
=−
= − π ⋅∑ , (12.19)
(12.17)
где HKL ‒ переменные в обратном пространстве, принимающие значе-
ния H0K0L0 в узлах обратной решётки; H

 ‒ вектор обратной решётки 
для точки с координатами HKL; 0δ

 ‒ вектор сдвига начального 
атома слоя В относительно слоя А; 
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которая фактически отлична от нуля, если H и K равны независимо целым 
числам H0 и K0, и в таком случае 2 2 20 0 1 2( , ) eH K I f N NΦ = , где Ie — интен-
сивность рассеяния электроном в заданном направлении, f 2 — множитель 
рассеяния атомом железа, N1a1 и⋅N2a2 — размеры кристалла в направлени-
ях осей x и y.
Расчёт квадрата модуля функции сводится к умножению на ком-
плексно-сопряжённую величину, благодаря чему в (12.17) возникают 
двойные суммы по m3 и m3′. Для чётных слоёв m3 = 2j, для нечётных 
m3 = 2j + 1. Стандартный метод расчёта сумм [33] заключается в суммиро-
вании по разности номеров j – j′= m и по всевозможным парам j и j′, име-
ющим данную разность номеров m (число таких пар равно N3 – |m|). По-
добный приём позволяет усреднить фазовый множитель, создаваемый де-
фектами упаковки. Особенности суммирования на примере решёток типа 
ГПУ изложены в [43]. В итоге для модели хаотического расположения 
дефектов упаковки с вероятностью α интенсивность рассеяния выразится 
формулой:
( ) ( )
3
3
2 22 2
1 2 3 exp 2
N
m
e
m N
I I N N F N m z i Lm
+
=−
= − π ⋅∑ , (12.19)
 ‒ дополнительный сдвиг 
слоя m3 относительно нулевого благодаря ДУ, расположенным на от-
резке (0...m3); ψА и ψВ ‒ структурные амплитуды ячеек слоёв А и В; 
1a

, 2a

, 3a

 ‒ осевые векторы полной ячейки цементита, N3a3 ‒ толщина кри-
сталла, Φ(H,K) ‒ интерференционная функция отдель ой плоскости (001):
2 2
1 2
2 2
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π π
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π π ,
(12.18)
которая фактически отлична от нуля, если H и K равны независимо це-
лым числам H0 и K0,  в таком случае 
2 2 2
0 0 1 2( , ) eH K I f N NΦ = , 
где Ie ‒ интенсивность рассеяния электроном в заданном направлении, 
f 2 ‒ множитель рассеяния атомом железа, N1a1 и ·N2a2 ‒ размеры кри-
сталла в направл ниях осей x и y.
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m3 = 2j + 1. Стандартный метод расчёта сумм [33] заключается в сумми-
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имеющим данную разность номеров m (число таких пар равно N3 – |m|). 
Подобный приём позволяет усреднить фазовый множ тель, создавае-
мый дефектами упаковки. Особенности суммирования на примере ре-
шёток типа ГПУ изложены в [43]. В итоге для модели хаотического 
расположения дефектов упаковки с вероятностью α интенсивность рас-
сеяния выразится формулой:
344 Глава 12. Точечные и плоскостные дефекты в цементите
( ) ( )
3
3
2 22 2
1 2 3 exp 2
N
m
e
m N
I I N N F N m z i Lm
+
=−
= − π ⋅∑ , (12.19)
в которой фазовый множитель обозначен 
2exp(2 ) (1 2 sin )dz i H= π ⋅ ⋅ δ = − α π∆

, (12.20)
а его среднее значение для одного слоя дефектов принято равным 
(1 ) exp( 2 ) (1 ) exp( 2 )dz i H i= −α + α ⋅ ± π ⋅ ⋅ δ = − α + α ⋅ ± π ⋅∆

, (12.21)
где 00,390dH K∆ = ⋅δ =

, так как с вероятностью (1 – α) слой свободен 
от дефектов, но с вероятностью α дефект упаковки присутствует и соз-
даёт фазовый сдвиг; знак плюс соответствует слою А, знак минус ‒ 
слою В. Функция
2 2 22
A B A B 0exp 2 2
LF f z i H∗
   = ψ + ψ + ψ ψ − π ⋅ + δ ⋅ +     
 
A B 0exp 2 2
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  + ψ ψ π ⋅ + δ ⋅     
 
(12.22)
представляет собой структурный множитель решётки цементита, иска-
жённой дефектами упаковки. Очевидно, что существование дефектов 
может приводить как к ослаблению сильных отражений, так и к появ-
лению запрещённых рефлексов. Однако последний вывод ещё нужда-
ется в тщательной количественной оценке.
Выражение (12.19) для интенсивности дифракции в форме ряда 
Фурье позволяет применить гармонический анализ эксперименталь-
ных кривых интенсивности для расчёта косинусных Фурье-коэффици-
ентов Am, которые обычно нормируют на 1 при m = 0, то есть полагают 
А0 = 1, что соответствует в выражении (12.19) коэффициенту
      ( )
3
1 1 mm
m
A f
N
 
= − ⋅ − α 
 
,
(12.23)
где f = 4 sin2π∆. При отсутствии дефектов упаковки производная 
3 3 30
1 1m
m
dA
a dm N a→
 − = 
 
(12.24)
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равна обратному размеру пластин вдоль оси a3. Но в общем случае
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 
(12.22)
представляет собой структурный множитель решётки цементита, иска-
жённой дефектами упаковки. Очевидно, что существование дефектов мо-
жет приводить как к ослаблению сильных отражений, так и к появлению 
запрещённых рефлексов. Однако последний вывод ещё нуждается в тща-
тельной количественной оценке.
Выражение (12.19) для интенсивности дифракции в форме ряда 
Фурье позволяет применить гармонический анализ экспериментальных 
кривых интенсивности для расчёта косинусных Фурье-коэффициентов Am,
которые обычно нормируют на 1 при m = 0, то есть полагают А0 = 1, что 
соответствует в выражении (12.19) коэффициенту
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где f = 4 sin2π∆. При отсутствии дефектов упаковки производная 
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равна обратному размеру пластин вдоль оси a3. Но в общем случае
3 3 3 3 эф0
1 1 1m
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dA f
a dm N a a D→
α − ⋅ = + = 
 
(12.25)
эта производная выражается через эффективный размер пластин (блоков), 
создающий такое же уширение, как сочетание истинной малой толщины и 
дефектов упаковки.
Преобразование уравнения дифракции для монокристалла к поли-
кристаллическим материалам неоднократно рассматривалось в литературе 
(12.25)
эта производная выражается через э фективны  раз ер пластин (бло-
ков), создающий такое же уширение, к к сочетание истинной малой 
толщины и дефектов упаковки. 
Преобразование уравнения дифракции для монокристалла к поли-
кристаллическим материалам неоднократно рассматривалось в литера-
туре [33, 42]. Опуская длинные расчёты, приведём окончательный ре-
зультат для уширения дифракционного максимума поликристалла:
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[33, 42]. Опуская длинные расчёты, приведём ок нчательн  езультат 
для уширения дифракционного максимума поликристалла:
эф 30
1 1L HKL
HKLL
dA G
D dL D a→
 = − = + α 
 
, (12.26)
где величина DHKL представляет собой размер блоков (пластин) в направ-
лении нормали к плоскости (HKL), то есть SЦ / cosϕ.
( )2 0
3
4 sinHKLHKL
dG L
a
= π∆ . (12.27)
К неуширяющимся относятся те отражения, у которых либо L0 = 0, либо 
sin2π∆= 0, то есть K0 = 0. Значения GHKL приведены в табл. 12.4.
Будем считать, что уширения складываются в квадратичной форме, 
то есть полное уширение максимумов
( )
22 2 2
2 2
02 2 2
Ц 3
4 cos sin4 sin 8HKL
ds L
S a
 β θ θ
= + α π∆ + π < ε >  λ λ 
. (12.28)
В отсутствие ДУ график зависимости приведённого уширения
4β2 cos2θ /λ2 от переменной 8π sin2θ /λ2 должен выражаться прямой с 
наклоном, пропорциональным деформации < ε2 >. На рис. 12.6 такие зави-
симости представлены для цементита перлита в стали У15, образовавше-
гося при распаде γ-фазы при 330 и 500 °С, на основании эксперименталь-
ных данных [36]. При построении графиков использованы указанные в 
табл. 12.4 четыре отражения, которые не сливаются с другими максиму-
мами. Отметим, что для первых трёх максимумов дифракции фактор s
последовательно возрастает, однако на рис. 12.6 монотонно восходящих 
кривых не наблюдается. Графики имеют пилообразную форму, свидетель-
ствующую об анизотропном уширении, то есть о присутствии ДУ. 
Следует обратить внимание, что минимальную ширину имеет отра-
жение 130, на которое ДУ влияния не оказывают. Но если судить по орди-
нате на рис. 12.6 для этого отражения, величина < ε2 > должна быть прене-
брежимо мала. (Пусть напряжения составят даже 100 МПа. Тогда дефор-
мация цементита составит всего 2< ε > = 100 / (185·103)≈ 5·10–4 (здесь 
185·103 МПа — модуль Юнга цементита [Ошибка! Источник ссылки не 
найден.]), а второе слагаемое в формуле (12.28) — лишь около 0,5·10–6 Å–
2.) 
Поэтому концентрацию ДУ и толщину пластин цементита можно 
рассчитывать как решение системы уравнений (12.28), из которых исклю-
чено последнее слагаемое, записанных для разных отражающих плоско-
стей. Результаты такого расчёта приведены в табл. 12.5. Степень согласия 
(12.26)
где величина DHKL представляет собой разме ков (пластин) в на-
правлении нормали к плоскости (HKL), то есть SЦ / cos φ. 
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4 sinHKLHKL
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= π∆
.
(12.27)
К неуширяющимся относятся те отражения, у которых либо L0 = 0, 
либо sin2π∆ = 0, то есть K0 = 0. Значения GHKL приведены в табл. 12.4. 
Будем считать, что ушире кладываются в квадр тичной ф р-
ме, то есть полное уширение аксимумов 
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В отсутствие ДУ график зависимости приведённого уширения
4β2 cos2θ /λ2 от переменной 8π sin2θ /λ2 должен выражаться прямой с 
наклоном, пропорциональным деформации < ε2 >. На рис. 12.6 такие зави-
симости представлены для цементита перлита в стали У15, образовавше-
гося при распаде γ-фазы при 330 и 500 °С, на основании эксперименталь-
ных данных [36]. При построении графиков использованы указанные в 
табл. 12.4 четыре отражения, которые не сли аются с другими максиму-
мами. Отметим, что для первых т ёх максимумов дифракции фактор s
последовательно возрастает, однако на рис. 12.6 монотонно восходящих 
кривых не наблюдается. Графики имеют пилообразную форму, свидетель-
ствующую об анизотропном уширении, то есть о присутствии ДУ. 
Следует обратить внимание, что минимальную ширину имеет отра-
жение 130, на которое ДУ влияния не оказывают. Но если судить по орди-
нате на рис. 12.6 для этого отражения, величина < ε2 > должна быть прене-
брежимо мала. (Пусть напряжения составят даже 100 МПа. Тогда дефор-
мация цементита составит всего 2< ε > = 100 / (185·103)≈ 5·10–4 (здесь 
185·103 МПа — модуль Юнга цементита [Ошибка! Источник ссылки не 
найден.]), а в орое л гаемое в формуле (12.28) — лишь около 0,5·10–6 Å–
2.) 
Поэтому концентрацию ДУ и толщину пластин цементита можно 
рассчитывать как решение системы уравнений (12.28), из которых исклю-
чено последнее слагаемое, записанных для разных отражающих плоско-
стей. Результаты такого расчёта приведены в табл. 12.5. Степень согласия 
(12.28)
В отсутствие ДУ график зависимости приведённого уширения 
4β2 cos2θ / λ2 от переменной 8π sin2θ / λ2 должен выражаться прямой с 
аклоном, пропорциональным деформации < ε2 >.  . 12.6 такие 
зависимос и представ ены для цементита перлита в стали У1 образо-
вавшегося при распаде γ-фазы при 330 и 500 °С, на основании экспери-
ментальных данных [36]. При построении графиков использованы ука-
занные в табл. 12.4 четыре отражения, которые не сливаются с другими 
максимумами. Отметим, что для первых трёх максимумов дифракции 
фактор s  последовательно возрастает, однако на рис. 12.6 монотонно 
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восходящих кривых не наблюдается. Графики имеют пилообразную 
форму, свидетельствующую об анизотропном уширении, то есть о при-
сутствии ДУ. 
Следует обратить внимание, что минимальную ширину имеет отра-
жение 130, на которое ДУ влияния не оказывают. Но если судить по орди-
нате на рис. 12.6 для этого отражения, величина < ε2 > должна быть прене-
брежимо мала. (Пусть напряжения составят даже 100 МПа. Тогда дефор-
мация цементита составит всего 2< ε >  = 100 / (185·103) ≈ 5·10–4 (здесь 
185·103 МПа ‒ модуль Юнга цементита, а второе слагаемое в формуле 
(12.28) ‒ лишь около 0,5·10–6 Å–2.) 
Поэтому концентрацию ДУ и толщину пластин цементита можно 
рассчитывать как решение системы уравнений (12.28), из которых ис-
ключено последнее слагаемое, записанных для разных отражающих 
плоскостей. Результаты такого расчёта приведены в табл. 12.5. Степень 
согласия рассчитанного теоретического уширения с экспериментом по-
казывают линии 2 и 4 на рис. 12.6. 
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Рис. 12.6. Зависимости приведённой ширины дифракционных  
максимумов 4β2 cos2θ / λ2 от параметра 8π sin2θ / λ2 для цементита перлита,  
образовавшегося при 330 (1, 2) и 500 °C (3, 4). 1, 3 ‒ экспериментальные дан-
ные; 2, 4 ‒ теоретический расчёт 
Таблица 12.5
Расчётные значения концентрации дефектов упаковки  
и толщины пластин цементита
Обработка α, % SЦ (расчётная), нм SЦ (по [45]), нм
330 °С, 2,5 ч 2,2 14 11
500 °С, 1 мин 0,9 28 21
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Как видим, разработанная методика рентгенодифракционного ис-
следования дефектов упаковки в сплавах и соединениях железа по 
уширению последовательного ряда дифракционных максимумов по-
зволяет определять концентрацию ДУ и её изменение в ходе различных 
структурных превращений. 
ВЫВОДЫ 
1. Показано, что в железной подрешётке цементита можно выде-
лить не два, а четыре типа пор, в которых потенциально могли бы рас-
полагаться атомы углерода: не только «нормальные» призматические и 
октаэдрические, но и «искажённые». Радиус «искажённых» пор обоих 
типов меньше, чем «нормальных». Тем не менее, некоторые наблюдав-
шиеся эффекты изменения ближайшего окружения атомов в цементите 
в зависимости от режима обработки стали могут быть объяснены пере-
ходами атомов углерода между порами разных типов. Этот вопрос ещё 
требует дальнейшего исследования. 
2. Предложена модель дефекта упаковки 0,39 b в плоскости (001) 
цементита. Присутствие таких дефектов упаковки также изменяет бли-
жайшее соседство атомов железа и углерода и может служить причи-
ной наблюдавшихся в эксперименте изменений ближнего порядка. 
3. Построена теория дифракции рентгеновских лучей на кристал-
лах цементита с дефектами упаковки и метод оценки концентрации ДУ 
по анизотропии уширения дифракционных максимумов. 
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